CAPITULO 3

Organizacion atémica

3-1 Introduccidn

El arreglo atémico juega un papel importante en la determinacién de la microestructura y en el
comportamiento de un material sélido. Por ejemplo, el arreglo atémico en el aluminio propor-
ciona buena ductilidad, en tanto que en el hierro es la causa de una buena resistencia. Los trans-
ductores cerdmicos capaces de detectar tumores en el cuerpo humano se basan en un arreglo
atémico que produce un desplazamiento permanente de las cargas eléctricas dentro del mate-
rial. Debido a distintos arreglos atémicos, se puede deformar facilmente el polietileno, se pue-
de estirar eldsticamente el hule, y la epdxica resulta fuerte y quebradiza.

En este capitulo se describirdn arreglos atémicos tipicos en materiales sélidos perfectos y se de-
sarrollard la nomenclatura utilizada para describirlos. El objetivo es estar preparados para com-
prender cémo las imperfecciones en el arreglo atémico permiten entender tanto la deformacién
como el endurecimiento de muchos materiales sélidos.

3-2 Orden de corto alcance comparado con orden de largo alcance

Si no se consideran las imperfecciones que aparecen en los materiales, entonces existen tres ni-
veles de arreglo atémico (figura 3-1).

Sin orden En gases como el argdn, los 4tomos no tienen orden y llenan de manera aleatoria
el espacio en el cual estd confinado ¢l gas.

Orden de corto alcance Un material muesira orden de corto alcance si el arreglo especial
de los atomos se extiende s6lo a los vecinos mds cercanos de dicho dtomo. Cada molécula de
agua en fase vapor tiene un orden de corto alcance debido a los enlaces covalentes entre los dto-
mos de hidrégeno y oxigeno; esto es, cada dtomo de oxigeno estd unido a dos atomos de hidré-
geno, formando un dngulo de 104.5° entre los enlaces. Sin embargo, las moléculas de agua no
tienen una organizacién especial entre si.

Una situacién similar ocurre en los vidrios cerdmicos. En el ejemplo 2-4, se describe la es-
tructura tetraédrica en el silice, que satisface el requisito de que cuatro dtomos de oxigeno
quedan enlazados de manera covalente a cada atomo de silicio. Dado que los atomos de oxige-
no deben formar angulos de 109.5° para satisfacer los requerimientos de direccionalidad de los
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(a) (b)

(c) (d)

FIGURA 3-1 Los niveles del arreglo atémico en los materiales: (a) los gases inertes
no tienen un orden regular en sus atomos. (b, c) Algunos materiales, incluyendo el
vapor de agua y el vidrio, tienen orden en una distancia muy corta. (d) Los metales y
muchos otros sélidos tienen un orden regular de los atomos que se extiende por todo del
material.

enlaces covalentes, se tiene como resultado un orden de corto alcance. Las unidades tetraédri-
cas, sin embargo, pueden estar unidas entre si de una manera aleatoria.

Los polimeros también despliegan arreglos atémicos de corto alcance que se parecen mu-
cho a la estructura del vidrio de silice. El polietileno esta compuesto por cadenas de dtomos de
carbono, con dos dtomos de hidrégeno unidos a cada carbono. Dado que éste tiene una valen-
cia de cuatro y que los dtomos de carbono e hidrégeno tienen enlaces covalentes, de nuevo se
produce una estructura tetraédrica (figura 3-2). Las unidades tetraédricas pueden unirse de ma-
nera aleatoria para producir cadenas poliméricas.

Las cerdmicas y los polimeros que tienen sélo este orden de corto alcance son materiales
amorfos. Los vidrios, que se forman en sistemas tanto ceramicos como polimeros, son mate-
riales amorfos y a menudo tienen propiedades fisicas unicas. Unos cuantos materiales y semi-
conductores especialmente preparados también poseen sélo orden de corto alcance.

Orden de largo alcance Los metales, semiconductores, muchos materiales cerdmicos e in-
cluso algunos polimeros tienen una estructura cristalina en la cual los dtomos muestran tanto un
orden de corto alcance como un orden de largo alcance; ¢l arreglo atémico especial se ex-
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FIGURA 3-2 Estructura tetraédrica en el
C polietileno.
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tiende por todo el material. Los dtomos forman un patrén repetitivo, regular, en forma de reji-
lla o de red. La red es un conjunto de puntos, conocidos como puntos de red, que estdn orga-
nizados siguiendo un patrén periédico de forma que el entorno de cada punto en la red es idéntico.
Uno o mas dtomos quedan asociados a cada punto de la red.

La red difiere de un material a otro tanto en tamafio como en forma, dependiendo del tama-
fio de los dtomos y del tipo de enlace entre ellos. La estructura cristalina de un material se re-
fiere al tamafio, la forma y la organizacién atémica dentro de la red.

unitarias

La celda unitaria es la subdivision de la red cristalina que sigue conservando las caracteristicas
generales de toda la red. En este texto, se verd la celda unitaria y la estructura cristalina de ma-
nera indistinta. En la figura 3-3 se muestra una celda unitaria en una red. Al apilar celdas unita-
rias idénticas, se puede construir toda la red.

Celda unitaria

FIGURA 3-3 Una red es un arreglo periédico de
puntos que definen un espacio. La celda unitaria
(contorno grueso) es una subdivisién de la red que
Puntos de la red sigue conservando las caracteristicas de la red.

Se identifican 14 tipos de celdas unitarias o redes de Bravais agrupadas en siete sistemas
cristalinos (figura 3-4 y tabla 3-1). Los puntos de la red estdn localizados en las esquinas de las
celdas unitarias y, en algunos casos, en cualquiera de las caras o en el centro de la celda unita-
ria. A continuacién se verdn algunas caracteristicas de una red o de una celda unitaria.

Parametro de red Los parametros de la red, que describen el tamaiio y la forma de la cel-
da unitaria, incluyen las dimensiones de los costados de la celda unitaria y los dngulos entre sus
costados (figura 3-5). En un sistema cristalino ctibico, solamente es necesaria la longitud de uno
de los costados del cubo para describir por completo la celda (se suponen dngulos de 90°, a me-
nos que se especifique lo contrario). Esta longitud, medida a la temperatura ambiente, es el pardme-
tro de red a,. A menudo la longitud se da en nanémetros (nm), o0 en Angstroms (A), donde:

1 nanémetro (nm) = 10" m=10"cm=10A
1 angstrom (A) =0.1 nm=10"m = 10"*cm

Se requieren varios parametros de red para definir el tamafio y la forma de celdas unitarias
complejas. Para una celda unitaria ortorrémbica, se deben especificar las dimensiones de los
tres lados de la celda: ay, bo, y ¢o. Las celdas unitarias hexagonales requieren de dos dimensio-
nes, a, y ¢, y €l dngulo de 120° entre los ejes a,. La celda mds complicada, la celda triclinica
se describe mediante tres longitudes y tres dngulos.

Nimero de atomos por celda unitaria Cada una de las celdas unitarias estd definida por un
nimero especifico de puntos de red. Por ejemplo, las esquinas de las celdas se identifican facil-
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q
b 0
J °
Cubica simple Cibica centrada Cubica centrada
en las caras en el cuerpo
[ ]
Tetragonal Tetragonal centrada Hexagonal
simple en el cuerpo
[ ] [ ]
[ ]
o ® o
[ ] [ ]
Ortorrémbica Ortorrémbica centrada Ortorrémbica centrada Ortorrémbica centrada
simple en el cuerpo en las bases en las caras
Romboédrica Monoclinica Monoclinica centrada Triclinica
simple en las bases

FIGURA 3-4 Los catorce tipos de celdas unitarias, o redes de Bravais, agrupados en siete
sistemas cristalinos. Las caracteristicas de los sistemas cristalinos se resumen en la tabla 3-1.

mente, igual que las posiciones de centrado en el cuerpo (centro de la celda) y centrado en las
caras (centrado en las seis caras de la celda, figura 3-4). Al contar el nimero de puntos de red
que corresponden a cada celda unitaria, se deben identificar los puntos de la red que van a ser
compartidos por mas de una celda unitaria. Un punto de red en la esquina de una celda unita-
ria estard compartido por siete celdas unitarias adyacentes; s6lo una octava parte de cada esqui-
na corresponde a una celda en particular. Por tanto, el nimero de puntos de red proveniente de
todas las posiciones de esquina en una celda unitaria es:

1 punto de red esquinas . _punto de red
8 esquina celda celda unitaria
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TABLA 3-1 Caracteristicas de los siete sistemas cristalinos

Estructura Ejes Angulos entre ejes
Cibica a=b=c¢ Todos los angulos de 90°
Tetragonal a=b#c Todos los angulos de 90°
Ortorrémbica azb#c Todos los dngulos de 90°
Hexagonal a=b#c Dos angulos de 90°
Un dngulo de 120°
Romboédrica a=b=c Todos los angulos son iguales y
ninguno es de 90°
Monoclinica azb#c Dos dngulos de 90°
Un édngulo (B) distinto a 90°
Triclinica azb#c Todos los angulos son distintos y
ninguno es de 90°

Las esquinas contribuyen con 1/8 de un punto, las caras con 1/2 y las posiciones en el centro
del cuerpo contribuyen con todo un punto.

El nimero de dtomos por celda unitaria es el producto del nimero de dtomos por punto de
red multiplicado por el nimero de puntos de red existentes por celda unitaria. En la mayor par-
te de los metales, se localiza un dtomo en cada punto de red, por lo que el nimero de dtomos
es igual al nimero de puntos de red. En la figura 3-6 se muestran las estructuras de las celdas
unitarias ctbica simple (CS), cibica centradssa en el cuerpo (CC) y cubica centrada en las caras
(CCC), con un atomo en cada punto de la red. En estructuras mas complicadas, particularmente
polimeros y cerdmicos, pueden estar asociados varios, e incluso cientos, de a&tomos con cada pun-
to de la red, formando celdas unitarias muy complejas.

EJEMPLO 3-1

Determine el niimero de puntos de red por celda en los sistemas cristalinos cibicos.

120°

a b a

Ciibica Ortorrémbica Hexagonal

FIGURA 3-5 Definicion de parametros de red y de su uso en tres sistemas cristalinos.
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Cibica simple Ciibica centrada Ciibica centrada
en el cuerpo en las caras

FIGURA 3-6 Los modelos de celdas unitarias cubica simple {(CS), clbica centrada en el cuerpo
(CC) y cubica centrada en las caras (CCC), suponiendo un solo &tomo por punto de red.

SOLUCION

En la celda unitaria CS, los puntos de la red estdn localizados s6lo en las esquinas del cubo:

puntos de la red_ g . l 1

celda unitaria (8 esquinas) 81"
En las celdas unitarias CC, los puntos de red estdn localizados en las esquinas y en el centro
del cubo:

puntos de la red

. 1
m= (8 esqulnas) ( )+ (l Centro) (l) =2

8

En las celdas unitarias CCC, los puntos de red estdn localizados en las esquinas y en las caras
del cubo:

puntos de a re de_ la.red = (8 esquinas) (l) + (6 caras) (l) =4
celda unitaria 8 2

[
Radio atomico comparado con el parametro de la red Las direcciones en la celda unitaria
a lo largo de las cuales los atomos estdn en contacto continuo son las direcciones compac-
tas. En estructuras simples, particularmente en aquellas con s6lo un dtomo por punto de red,
se utilizan esas direcciones para calcular la relacidn entre el tamaio aparente del atomo y el ta-
mafio de la celda unitaria. Al determinar geométricamente la longitud de la direccion, relativa
a los parametros de red y a continuacién sumando los radios atémicos en esa direccion, es po-
sible determinar la direccién deseada.

EJEMPLO 3-2

Determine la relacién entre el radio atémico y el pardmetro de red en estructuras CS, CC y CCC
cuando existe un atomo en cada punto de la red.

SOLUCION

Al hacer referencia a la figura 3-7, se verd que los dtomos se tocan a lo largo de la arista del cu-
bo en las estructuras CS. Los 4tomos de las esquinas estdn centrados en los vértices del cubo,
por tanto:
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ap,=2r (3-1)

En las estructuras CC, los dtomos se tocan a lo largo de la diagonal del cuerpo. que tiene
una longitud igual a Va,. Hay dos radios atémicos correspondientes al dtomo central y un ra-
dio atémico proveniente de cada uno de los dtomos en las esquinas de la diagonal del cuerpo,
por lo que:

4r

Qo = % (3-2)

En las estructuras CCC, los dtomos entran en contacto a lo largo de la diagonal de la cara
del cubo, que tiene una longitud de V2a,. Hay cuatro radios atémicos en esta longitud: dos ra-
dios provenientes del 4tomo centrado en la cara y un radio por cada esquina, por lo que:

ay=—7= (3-3)

F=ap = —ag— fe—ay—>
Ciibica simple Cibica centrada Cibica centrada
en el cuerpo en las caras

FIGURA 3-7 Relacion entre el radio atémico y el parametro de red en sistemas cubicos (vea
el ejemplo 3-2).

Numero de coordinacién El ndmero de dtomos que tocan a otro en particular, es decir, el
nimero de vecinos mas cercanos, es ¢l nimero de coordinacion y es una indicacion de qué
tan estrecha y eficazmente estdn empaquetados los dtomos. En estructuras cibicas que conten-
gan solaménte un dtomo por punto de la red, los 4tomos tienen un niimero de coordinacién re-
lacionado con la estructura de la red. Al revisar las celdas unitarias de la figura 3-8, se aprecia

(@) (b)

FIGURA 3-8 llustracién de coordinacién entre las celdas unitarias CS (a) y CC (b). En CS seis
atomos tocan a cada &tomo, en tanto que en CC los ocho atomos de esquina tocan al &tomo
centrado en el cuerpo.
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que cada atomo de la estructura CS tiene un ndmero de coordinacién de 6, en tanto que cada
atomo de la estructura CC tiene ocho vecinos cercanos. En la seccidn 3-5, se demostrard que
cada dtomo en la estructura CCC tiene un nimero de coordinacién de 12, que es ¢l maximo.

Factor de empaquetamiento El factor de empaquetamiento ¢s la fraccion de espacio ocu-
pada por dtomos, suponiendo que los atomos son esferas sélidas. La expresion gencral para ¢l
factor de empaquetamiento es:

. (nimero de dtomos/celda)(volumen de cada atomo)  (3-4)
Factor de empaquetamiento = —
volumen de la celda unitaria

EJEMPLO 3-3

Calcule el factor de empaquetamiento para la celda CCC.

SOLUCION

Existen cuatro puntos de red por celda; si hay un atomo por punto de red, también habra cuatro
dtomos por celda. El volumen de un 4tomo es 47r/3 y el volumen de la celda unitaria es «.

(4 dtomos/celda)(imr’)

k)
ay

Factor de empaquetamiento =

Dado que para las celdas unitarias CCC, ay = 41/ V2:

@) _ o

(4r//2)° -

En los metales, el factor de empaquetamiento de 0.74 de la celda unitaria CCC es el empaque-
tamiento mas eficiente posible. Las celdas CC tienen un factor de 0.68 y las celdas CS un fac-
tor de 0.52. Los metales que sdlo poseen un enlace de tipo metdlico se empaquetan con la
mdxima eficiencia que les es posible. Los de enlaces mixtos, como el hierro, pueden tener celdas
unitarias con un factor de empaquetamiento menor al maximo. Ningin metal ingenieril comin
tiene la estructura CS, aunque esta estructura se encuentra en materiales cerdmicos.

Factor de empaquetamiento =

Densidad La densidad tedrica de un metal se puede calcular utilizando las propiedades de la
estructura cristalina. La férmula general es:

(dtomos/celda)(masa atémica de cada dtomo)

3-5
(volumen de la celda unitaria)(nimero de Avogadro) (3-5)

Densidad p =

EJEMPLO 3-4

Determine la densidad del hierro CC, que tiene un pardmetro de red de 0.2866 nm.

SOLUCION

atomos/celda =2
as=0.2866 nm = 2.866 x 10 * cm
Masa atémica = 55.847 g/mol
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Volumen de la celda unitaria = ap = (2.866 x 107 ¢cm)’ = 23.54 x 10~ cm'/celda
Numero de Avogadro N, = 6.02 x 10" dtomos/mol

~ (2)(55.847)
P = (2354 x 1072%)6.02 x 10%)

La densidad medida es 7.870 g/cm’. La ligera discrepancia entre las densidades teérica v medi-
da es una consecuencia de los defectos en la red.

= 7.882 g/cm?

La estructura hexagonal compacta Una forma especial de la red hexagonal, la estructura
hexagonal compacta (HC), se muestra en la figura 3-9. La celda unitaria es el prisma sesgado.
que se muestra por separado. La estructura HC tiene un punto de red por celda —uno prove-
niente de cada una de las ocho esquinas del prisma— pero con cada punto de la red estdn aso-
ciados dos dtomos. Un dtomo estd ubicado en una esquina, en tanto que el otro estd localizado
dentro de la celda unitaria.

Volumen = a%co cos 30°

120°

FIGURA 3-9 La red hexagonal compacta (HC) (izquierda) y su celda unitaria (derecha).

En metales HC ideales, los ejes ao y o estan relacionados entre si mediante la relacion
¢/a = 1.633. Sin embargo, la mayor parte de los metales HC tienen relaciones ¢/a que difieren
ligeramente del valor ideal, en razén de los enlaces mixtos. Dado que la estructura HC, al igual

TABLA 3-2 Caracteristicas de cristales metalicos comunes

aen ' Atomos Numero Factor de

: funcion ° por de coor- empaque- - Metales
Estructura der . .celda dinacion tamiento tipicos

Cibica simple (CS) ay=2r 1 6 0.52  Ninguno 1
Cibica centradaen g, =4r/N 3 2 8 0.68  Fe, Ti, W, Mo, Nb. \
el cuerpo (CC) Ta, K, Na, V, Cr. Zr |
Cubicacentradaen a,= 4r/\/5 4 12 0.74 Fe, Cu, Al, Au, Ag. ‘
las caras (CCC) Pb, Ni, Pt i
Hexagonal a=2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be, Co. i
compacta (HC) co=1.633 q Cd |

|

|
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que la estructura CCC, tiene un factor de empaquetamiento muy eficiente de 0.74 y un nime-
ro de coordinacién de 12, una buena cantidad de metales poseen esta estructura. La tabla 3-2
resume las caracteristicas de las estructuras cristalinas mds importantes en los metales.

3-4 Transformaciones alotrépicas o polimorficas

Los materiales que pueden tener mds de una estructura cristalina se llaman alotrépicos o po-
limérficos. El término alotropia por lo general se reserva para este comportamiento en cle-
mentos puros, en tanto que el polimorfismo es un término mds general. Quizds haya notado en
la tabla 3-2 cémo el hierro y el titanio tienen mds de una estructura cristalina. A bajas tempe-
raturas, el hierro tiene una estructura CC, pero a temperaturas mds altas se convierte en una es-
tructura CCC. Estas transformaciones dan los fundamentos para el tratamiento térmico del
acero y del titanio.

Muchos materiales cerdmicos, como el silice (Si0,), también son polimérficos. La trans-
formacion puede venir acompafiada de un cambio en volumen durante el calentamiento o el en-
friamiento. De no estar controlado correctamente, este cambio en el volumen hard que el
material se agriete y falle.

EJEMPLO 3-5 Disefio de un sensor para medir un cambio de volumen

Para estudiar la forma en que el hierro se comporta a temperaturas elevadas, se debera disefiar
un instrumento que pueda detectar —con una precisién del 1%— el cambio de volumen de un
cubo de hierro de 1 cm’ cuando sea calentado a través de su temperatura de transformacién po-
limérfica. A 911°C el hierro es CC, con un pardmetro de red de 0.2863 nm. A 913°C es CCC,
con un parametro de red de 0.3591 nm. Determine la precisién requerida del instrumento de
medicidn.

SOLUCION
El cambio volumétrico durante la transformacién se puede calcular a partir de datos cristalo-
graficos. El volumen de la celda unitaria del hierro CC antes de transformarse es:
Vace = @' = (0.2863 nm)’ = 0.023467 nm’
este es el volumen ocupado por dos dtomos de hierro, ya que existen dos dtomos por celda uni-

taria en la estructura cristalina CC.

El volumen de la celda unitaria en el hierro CCC es:

Vccc = ai) = (03591 nn])3 = 0.046307 nm]

Pero este es el volumen ocupado por cuatro dtomos de hierro, ya que existen cuatro dtomos por
cada celda unitaria CCC. Por lo tanto se deben comparar dos celdas CC (con un volumen de
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2(0.023467) = 0.046934 nm”) con cada celda CCC. El cambio porcentual en volumen durante
la transformacion es:

(0.046307 — 0.046934)

x 100 = —1.34%
0.046934

Cambio de volumen =

Esto indica que el hierro se contrae al calentarse.
El cubo de 1 cm' de hierro se contrae a 1 — 0.0134 = 0.9866 cm’ después de transformar-
se; por tanto, para conseguir una precision del 1%, el instrumento debe detectar un cambio de:

AV = (0.01)(0.0134) = 0.000134 cm’

3-5 Puntos, direcciones y planos en la celda unitaria

Coordenadas de los puntos Es posible localizar ciertos puntos, como las posiciones de los
dtomos en la red o en la celda unitaria, construyendo el sistema de coordenadas dextrogiro de
la figura 3-10. La distancia se mide en funcién del nimero de parametros de red que habrd que
moverse en cada una de las coordenadas x, y y z para pasar desde el origen hasta el punto en
cuestion. Las coordenadas se expresan como tres distancias, y separando cada nimero con

comas.
0,0. 1
o1,
0.0.0 FIGURA 3-10 Coordenadas de puntos seleccio-
’ Y nados en la celda unitaria. Los niimeros se refie-
510 ren a la distancia desde el origen en funcion de
¥ 1.0.0 11,0 fos nimeros de parametros de red.

Direcciones en la celda unitaria Ciertas direcciones en la celda unitaria son de particular im-
portancia. Los metales se deforman, por ejemplo, en aquellas direcciones a lo largo de las cua-
les los dtomos estdn en contacto més estrecho. Los indices de Miller para las direcciones son
la notacion abreviada de estas direcciones. El procedimiento que determina los indices de Mi-
ller para las direcciones es el siguiente:

1. Utilizando un sistema de coordenadas dextrégiro, determine las coordenadas de dos puntos

que estén en esa direccion.

2. Reste las coordenadas del punto inicial de las coordenadas a las del punto final para obte-
ner el nimero de pardmetros de red recorridos en la direccién de cada eje del sistema de
coordenadas.

. Reduzca las fracciones y/o los resultados obtenidos de la resta a los minimos enteros.

4. Encierre los nimeros en corchetes [ ]. Si se obtiene un signo negativo, represéntelo con

una barra sobre ¢l ndmero.

W
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_EJEMPLO 3-6

Determine los indices Miller de las direcciones A, By C de la figura 3-11.
SOLUCION

Direcciéon A

I. Los dos puntos son 1,0,0y 0,0.0
2.1,0,0-0,0,0=1,0.0

3. No hay fracciones ni enteros a reducir
4. 1100]

Direccion B

1. Los dos puntos son 1, [, 1y 0,0,0
2.1,1,1-0,0,0=1,1,1

3. No hay ni fracciones por simplificar ni enteros por reducir
4.[111]

Direccion C

1. Los dos puntos son 0,0, 1 y+, 1,0
2.0,0,1-3,1,0=-5,-1,1

3.2(=1, -1, y==1,-2,2
4. 122}
|
0,0,1
\ Lol
B C
A y
0.0.0 fi FIGURA 3-11 Direcciones y coordenadas
> cristalograficas requeridas para el ejemplo
K 10,0 3-6.
¥ X
[100] [010)
X v

FIGURA 3-12 Equivalencia de direcciones cristalograficas de una familia en sistemas cubicos.
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TABLA 3-3 Direcciones de la forma
(110) en sistemas cubicos

(110) =

Deberdn observarse varios puntos acerca del uso de los indices de Miller para las direcciones:

I. Dado que las direcciones son vectores, una direccién y su negativo no son idénticas;
[100] no es igual a [100]. Representan la misma linea pero con direcciones opuestas.

2. Una direccién y su maltiplo son idénticos; [100] es la misma direccién que [200]. Sim-
plemente se omitié hacer la reduccién a minimos enteros.

3. Ciertos grupos de direcciones son equivalentes; sus indices particulares dependen de c6-
mo se construyen las coordenadas. Por ejemplo, en un sistema cudbico, una direccion [100] es
equivalente a la direccidn [010] si se redefine el sistema de coordenadas seglin se muestra en
la figura 3-12. Es posible referirse a grupos de direcciones equivalentes como familias de di-
recciones. Se utilizan los paréntesis angulares < > para indicar este conjunto, y todas las direc-
ciones de la forma < 110> aparecen en la tabla 3-3. Es de esperarse que un material tenga las
mismas propiedades en cada una de estas 12 familias de direcciones < 110>.

Otra manera de caracterizar direcciones equivalentes es mediante la distancia de repeti-
cion, es decir, la distancia entre puntos de la red a lo largo de la direccién. Por ejemplo, se po-
dria examinar la direccién [110] en una celda unitaria CCC (figura 3-13); si se parte del punto 0,
0, 0, el siguiente punto de la red estard en el centro de una cara, o en un sitio 1/2, 1/2, 0. La dis-
tancia entre los puntos de red es, por tanto, la mitad de la diagonal de la cara, es decir ¥ V2a,. En el
cobre, que tiene un pardmetro de red de 0.36151 nm, la distancia de repeticién es 0.2556 nm.

La densidad lineal es el nimero de puntos de red por unidad de longitud a lo largo de una
direccion. En el cobre, existen dos distancias de repeticién a lo largo de la direccién [110] en
cada celda unitaria; dado que esta distancia es V2a,=051125 nm, entonces:

2 distancias de repeticién
0.51125 nm

Observe que la densidad lineal también es el reciproco de la distancia de repeticion.

Densidad lineal = = 3.91 puntos de red/nm

Distancia de repeticion = 1v2a,

‘FIGURA 3-13 Como determinar la
distancia de repeticién, la densidad li-
neal y la fraccién de empacamiento

e [110]

x para la direccion [110] en cobre CCC.
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Finalmente, se podria calcular la fraccion de empaquetamiento en una direccion en par-
ticular, es decir, la fraccién verdaderamente cubierta por dtomos. En el caso del cobre, en el
cual un dtomo estd localizado en cada punto de la red, esta fraccion es igual al producto de Ia
densidad lineal por dos veces el radio dtémico. En el caso de la direccion [110] en cobre CCC.
el radio atémico r = v 2ay/4 = 0.12781 nm. Por tanto, la fraccién de empaquetamiento es:

Fraccién de empaquetamiento = (densidad lineal)(2r)

=(3.91)(2)(0.12781)

=1.0
Los dtomos estdn en contacto en la direccion [110], ya que en los metales CCC la direccion
[110] es compacta.

Planos en la celda unitaria Ciertos planos de dtomos en un cristal también son significativos;
por ejemplo, los metales se deforman a lo largo de aquellos planos de dtomos que estan empa-
quetados mds estrechamente. Se utilizan los indices de Miller como una notacién abreviada pa-
ra identificar estos planos importantes, tal y como se describe en el procedimiento siguiente.
1. Identifique los puntos en los cuales €l plano interseca los ejes de coordenadas x, vy z en
funcién del niimero de pardmetros de red. Si el plano pasa a través del origen, el origen del
sistema de coordenadas deberd moverse.
2. Tome los reciprocos de estas intersecciones.
. Elimine las fracciones pero no reduzca a los minimos enteros.
4. Encierre los nimeros resultantes entre paréntesis ( ). De nuevo, los nimeros negativos se
escribirdn con una barra sobre los mismos.

EJEMPLO 3-7

Determine los indices de Miller de los planos A, By C de la figura 3-14,
SOLUCION

w

Plano A
lLLx=1Ly=12z=1
p I S L gy e
X y Z
3. No hay fracciones a simplificar
4.(11D)
Plano B

I. El plano nunca cruza el eje de las z, por loque x = 1, y =2,y 2 = co.

-

A B

\
il

WY 24
POV
VLY

VAV
WV

TV
IRREEEE

L0207 FIGURA 3-14 Planos cristalogra-
ficos e intersecciones para el
ejemplo 3-7.

J

E\\m
{U
[AW
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1 11
2.—=1,-==-=0
X y 2z
3. Simplificar fracciones: - = 2, L l,l =0
x y z
4.(210)
Plano C

1. Se debe mover el origen, ya que el plano pasa a través de 0, 0, 0. Se mueve también el ori-
gen un pardmetro de red en la direccion y. Entonces, x =, y = -1,y 7 = oo

1 1
2. 1=0,—= ~1,-=0
X y z
3. No hay fracciones que simplificar
4. (010) -

Deberdn anotarse varios aspectos de importancia en los indices de Miller para los planos:

1. Los planos y sus negativos son idénticos (que esto no era cierto en el caso de direccio-
nes). Por tanto, (020) = (020).

2. Los planos y sus miltiplos no son idénticos (de nuevo, esto resulta ser lo opuesto a lo
que se encontré en el caso de direcciones). Es posible demostrar esto definiendo densidades
planares y fracciones de empaquetamiento planar. La densidad planar es el nimero de ato-
mos por unidad de superficie cuyo centro esta sobre el plano; la fracciéon de empaquetamiento
es el drea sobre dicho plano cubierta por dichos dtomos. El ejemplo 3-8 muestra c6mo se pue-
de calcular esto.

EJEMPLO 3-8

Calcule la densidad planar y la fraccién de empaquetamiento planar para los planos (010) y
(020) en el polonio cuibico simple, que tiene un pardmetro de red de 0.334 nm.

SOLUCION

Los dos planos aparecen dibujados en la figura 3-15. En el plano (010), los dtomos estdn cen-
trados en cada una de las esquinas de la cara del cubo, estando solamente 1/4 de cada dtomo en
la cara de la celda unitaria. Por tanto, los dtomos totales en cada cara es uno. La densidad pla-

nar es:
atomos por ¢ it
Densidad planar (010) = por cara _ 1 atomo onr card
drea de la cara (0.334)

= 8.96 4tomos/nm’ = 8.96 x 10" dtomos/cm’

La fraccién de empaquetamiento planar estd dada por:

drea de los dtomos por cara _ (Latomo)(7mr’)

Fraccién de empaquetamiento (010) = —
pad (010) drea de la cara (@)

2
= _079

@ry
Sin embargo, no hay dtomos centrados en los planos (020). En este caso, la densidad planar y
la fraccién de empaquetamiento planar son cero. Los planos (010) y (020) no son equivalentes.
m
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FIGURA 3-15 Las densidades planares de los planos (010) y (020) en unidades de celda CS

Capitulo 3

3. En cada celda unitaria, los planos de una familia representan grupos de planos equiva-
lentes que tienen sus indices particulares en funcion de la orientacion del eje coordenado. Se
representan estos grupos de planos similares utilizando la notacién { }. Los planos de la fami-
lia {110} en sistemas cibicos aparecen en la tabla 3-4.

4. En los sistemas cubicos, una direccion que tiene los mismos indices que un plano es per-

pendicular a dicho plano.

(020)

7 (010)

no son idénticas.

Construccion de direcciones y de planos Para construir una direccién o un plano en la cel-
da unitaria, simplemente se trabaja en forma inversa. El ejemplo 3-9 muestra cémo es posible

hacerlo.

TABLA 3-4 Planos de la familia {110} en siste-

mas cubicos

(110)
(101)
(11)
(170
(10T)
(011)

{110}

Nota: Los valores negativos de
los planos no son planos Unicos.

. EJEMPLO 3-9

Dibuje (a) la direccién [121] y (b) el plano (210) en una celda unitaria ctbica.

SOLUCION

a.

Organizacidn atémica

(010)

obtener las intersecciones, esto es:

1 1

1
X == — - y=T=1 zZ =

-2 2

(020)

Dado que se sabe que serd necesario desplazarse en la direccion y negativa, se localizard el
origen en 0, +1, 0. El punto inicial de la direccién quedari localizado en este nuevo origen.
Un segundo punto de la direccidon se puede determinar moviendo +1 en la direccidn de las
x, =2 en la direccion de las y y +1 en la direccién de las z [figura 3-16(a)].

Para dibujar el plano (210), primero habra que calcular los reciprocos de los indices para

=
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Dado que la interseccién en x estd en una direccion negativa, y se desea dibujar el plano den-
tro de la celda unitaria, se desplaza el origen +1 en la direccién x hacia [, 0, 0. Entonces sera
posible localizar la interseccion de x en —1/2 y la de y en +1. El plano serd paralelo al eje de las
z [figura 3-16(b)]. =

indices de Miller para las celdas unitarias hexagonales Un conjunto especial de indices
de Miller-Bravais ha sido disefiado para las celdas unitarias hexagonales debido a la simetria
singular del sistema (figura 3-17). El sistema de coordenadas utiliza cuatro ejes en vez de tres.
con ¢l eje a; redundante. El procedimiento para localizar los indices de los planos es exacta-
mente el mismo que antes, pero se requiere de cuatro intersecciones, dando indices de la for-
ma (hkil). En funcién de la redundancia del eje a; y de la geometria especial del sistema, los
primeros tres enteros de la designacién, que corresponden a las intersecciones de a1, @ y s, €s-
tan relacionados por la ecuacién h + k = —1.

z z
=21 2 .
— l }\4 1]
(@) | T~
y | /L__ — y
0.0,0 = __ 0,0,0
X x
Z z
(b) >
_l
2
g ] ;
x70,0,0 x*0,0,0

FIGURA 3-16 Construccion de una direccion (a) y de un plano (b) dentro de la celda unitaria
(vea el ejemplo 3-9).

Las direcciones en las celdas HC se denotan mediante el sistema de tres o de cuatro ejes.
En el caso del sistema de tres ejes, el procedimiento es el mismo que el de los indices de Mi-
ller tradicionales; muestras de este procedimiento aparecen en el ejemplo 3-10. Un procedi-

> a, FIGURA 3-17 indices de Miller-Bravais
obtenidos para planos cristalograficos en
celdas unitarias HC utilizando un sistema
a de coordenadas de cuatro ejes.
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miento mds complicado, mediante el cual la direccion se divide en cuatro vectores, es el que se
requiere para el sistema de cuatro ejes. Se determina el ndmero de pardmetros de red a mover
en cada direccidn, a fin de ir desde la “cola”™ a la “cabeza” de la direccién, en tanto que por ra-
zones de consistencia hay que asegurarse de que i + k = —i. Esto aparece ilustrado en la figu-
ra 3-18, mostrando que la direccién [010] es la misma que la direccion [1210].

También es posible transformar la notacién del sistema de tres ejes al de cuatro para el ca-
so de direcciones utilizando las siguientes ecuaciones, donde h”, k" y I” son los indices en el sis-
tema de tres ejes.

1 h

=3 @K —k)
1 ’ r

=§(2k*h) \ (3.6)
1

f — —— hl k/

i= =2 (W +K)

=7 J

Después de la transformacidn, los valores de /1, &, i y [ pueden requerir simplificacién de frac-
ciones o reduccién a los minimos enteros.

a [100] = [2110)
Y
+2
_ 207 —\ —1 — g%
(110] = [1120] P \\ _l\\
[010] = [1210]

a,

FIGURA 3-18 Direcciones tipicas en la celda unitaria HC, utilizando los sistemas tanto de tres
como de cuatro ejes. Las lineas punteadas muestran que la direccion [1210] es equivalente a
la direccién [010].

EJEMPLO 3-10

Determine los indices de Miller-Bravais para los planos A y B asi como para las direcciones C
y D de la figura 3-17.

SOLUCION

Plano A

l.aj=a,=a3=00,c=1
11

2—=—=i= A *l-=
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3. No hay fracciones a simplificar.

4.(0001)

Plano B

lLaj=1, ay=1, ay=—-4%, c=1
1 1 1 1

2.—=1, —=1, —=-2, -=1
a, a, a, c

3. No hay fracciones a simplificar.
4. (1121)

Direccién C

1. Dos puntos son 0, 0, 1 y 1, 0, 0.
2.0,0,1-1,0,0=-1,0, 1

3. No hay fracciones que simplificar o enteros a reducir.
4.[101] 0 [2113]

Direcciéon D

1. Dos puntos son 0, 1,0y 1,0, 0.

2.0,1,0-1,0,0=-1,1,0

3. No hay fracciones que simplificar o enteros a reducir.

4. [110] o [1100] |

Planos y direcciones compactas Al examinar la relacién entre radio atémico y el pardme-
tro de red, se buscan direcciones compactas, donde los dtomos estén en contacto continuo.
Ahora se pueden asignar indices de Miller a esas direcciones compactas, segun se muestra en
la tabla 3-5.

TABLA 3-5 Planos y direcciones compactos

Estructura Direcciones Planos

CS (100} Ninguna

CC {111) Ninguna

CcCC (110) {111}

HC {100y, {110) o (0001), (0002)
{1120}

También se pueden examinar celdas unitarias CCC y HC mads de cerca y descubrir que por
lo menos existe un conjunto de planos compactos en cada una de ellas. Los planos compactos
aparecen en la figura 3-19. Note que se produce una disposicién hexagonal de dtomos en dos
dimensiones. Los planos compactos son faciles de encontrar en la celda unitaria HC; se trata de
los planos (0001) y (0002) de la estructura HC a los que se les da el nombre especial de planos
basales. De hecho, se puede construir una celda unitaria HC al apilar planos compactos con una
secuencia de apilamiento... ABABAB... (figura 3-19). Los dtomos del plano B, que es el plano
(0002), se anidan en los valles entre dtomos del plano A, que es el plano inferior (0001). Si se
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coloca un plano de orientacién idéntica al plano A en los valles del plano B, se crea la estruc-
tura HC. Observe que todos los planos compactos posibles son paralelos entre si. Sélo los pla-
nos basales —(0001) y (0002)—, son compactos.

De la figura 3-19, se encuentra el ndmero de coordinacién de los dtomos de la estructura HC.
El 4tomo central en un plano basal estd en contacto con otros dtomos del mismo plano. Tres ato-
mos en un plano inferior y tres dtomos en un plano superior también tocan este mismo dtomo.
El nimero de coordinacién es 12.

En la estructura CCC, planos compactos son de la forma {111} (figura 3-20). Cuando se
apilan planos paralelos (111), los dtomos del B se anidan en los valles del A y los dtomos del
plano C se acomodan sobre los valles tanto del A como del B. El cuarto plano encaja directamente
sobre atomos del A. Por tanto, se produce una secuencia de apilamiento ... ABCABCABC ... utili-
zando el plano (111). De nuevo, se encuentra que cada uno de los planos tiene un nimero de coor-
dinacién igual a 12.

FIGURA 3-19 La secuencia de api-
lamiento ABABAB de planos com-
pactos produce la estructura HC.

A diferencia de la celda unitaria HC, existen cuatro conjuntos de planos compactos no pa-
ralelos —(111), (111), (111) y (111)— dentro de una celda CCC. Esta diferencia entre las cel-
das unitarias CCC y HC —Ila presencia o ausencia de planos compactos que se intersecan—
afectan el comportamiento de metales que tengan estas estructuras.

oy

FIGURA 3-20 La secuencia de apilamiento ABCABCABC de planos compactos produce la
estructura CCC.
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Comportamiento isotrépico y anisotrépico Debido a las diferencias del arreglo atdmico en
los planos y direcciones dentro de un cristal, también varfan las propiedades segiin la direccion.
Un material es anisotropico si el valor de sus propiedades depende de la direccidn cristalografica
a lo largo de la cual se mide la propiedad. Por ejemplo, el médulo de elasticidad del aluminio es
75.9 GPa (11 x 10° psi) en las direcciones <111>, pero es de s6lo 63.4 GPa (9.2 x 10° psi) en las
direcciones <100>. Si los valores de las propiedades son idénticos en todas las direcciones. en-
tonces el cristal es isotropico.

Distancia interplanar La distancia entre dos planos de dtomos paralelos adyacentes con los
mismos indices de Miller se conoce como distancia interplanar d,.,. La distancia interplanar
en materiales cibicos estd dada por la ecuacién general,

&l

R e &7

donde g, es el pardmetro de red y h, k y [ representan los indices de Miller de los planos adya-
centes considerados.

3-6 Sitios intersticiales

En cualquiera de las estructuras cristalinas que han sido descritas, existen pequefos huecos entre
los 4tomos de la red en los cuales se pueden colocar dtomos mas pequefios. Estos espacios se co-
nocen como sitios intersticiales.

Un dtomo, al ser colocado en un sitio intersticial toca dos o mds atomos de la red. Este dtomo
intersticial tiene un ndmero de coordinacién igual al nimero de 4tomos que toca. La figura 3-21
muestra sitios intersticiales en las estructuras CS, CC, y CCC. El sitio cibico, con un ndmero de
coordinacién de ocho ocurre en la estructura CS. Los sitios octaédricos dan un nimero de coor-
dinacién de seis, en tanto que los tetraédricos dan un nimero de coordinacién de cuatro. Co-
mo un ejemplo, los sitios octaédricos de las celdas unitarias CC quedan localizados en las caras
del cubo; un pequefio dtomo colocado en un sitio octaédrico toca los cuatro atomos de las es-
quinas de la cara, al que estd al centro de la celda unitaria, ademds de otro en la parte central
de la celda unitaria adyacente, y nos da un ndmero de coordinacién de seis. En las celdas uni-
tarias CCC, existen los sitios octaédricos en los centros de cada orilla del cubo, asi como en el
centro de la celda unitaria.

&| a Octaédrica

9
0391

cc cce

Tetraédrica IE 1 li

L
1‘2'4

FIGURA 3-21 Localizacion de los sitios intersticiales en celdas unitarias cubicas. Sélo se
muestran sitios representativos.
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EJEMPLO 3-11

Calcule el ndmero de sitios octaédricos que corresponden de manera dnica a una celda unita-
ria CCC.

SOLUCION

Los sitios octaédricos incluyen las doce orillas en la celda unitaria; sus coordenadas son
0,0 3,10 301 311
0,4,0 1,0 1,4,1 0,51
0’0’% 1,0’% 1’ 1"% 0’ 1’%

ademas de la posicién central, 1/2, 1/2, 1/2. Cada uno de los sitios en la orilla de la celda uni-
taria estan compartidos entre cuatro celdas unitarias, por lo cual s6lo una cuarta parte de cada
sitio corresponde de manera tnica a cada celda unitaria. Por tanto, el ndmero de sitios que co-
rresponden de manera Unica a cada celda es

(12 orillas) (5 por celda ) + 1 localizacién central = 4 sitios octaédricos
|
Atomos intersticiales con radios ligeramente mayores al radio del sitio intersticial pue-
den introducirse en dicho sitio, empujando los dtomos que lo rodean ligeramente hacia los la-
dos. Sin embargo, los dtomos cuyos radios son menores que el del hueco. no podrian
acomodarse en el sitio intersticial, porque el ion entonces estarfa “suelto” en dicho lugar. Si

TABLA 3-6 Numero de coordinacién y relacién del radio

Numero de Localizacion del Relacion del
coordinacion sitio intersticial ragdio Representacion
2 Lineal 0-0.155
3 Centro del tridngulo 0.155-0.225 S
4 Centro del tetraedro 0.225-0.414 s X
6 Centro del octaedro 0.414-0.732 ‘
8 Centro del cubo 0.732-1.000
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el d4lomo intersticial fuera demasiado grande, “preferird” introducirse en un sitio con nime-
ro de coordinacién mds grande (tabla 3-6). Por tanto, un dtomo cuya relacidn.de radic estd
entre 0.225 y 0.414 entra en un sitio tetraédrico; si su radio es algo mayor que 0.414. se in-
troducird en un sitio octaédrico. Cuando los dtomos son del mismo tamaifio, como en los me-
tales puros, la relacién de radio es uno y el nimero de coordinacién 12, como con los metales
de estructuras CCC y HC.

MUK B A Diseno de un muro para absorcién de radiaciones

Se desea producir un muro que absorba radiaciones, compuesto de 10,000 esferas de plomo,
cada una de ellas de tres centimetros de didmetro, en una arreglo ctbico centrado en las caras.
Se decidid que ocurrird una mejor absorcidn al llenar los sitios intersticiales con esferas mds
pequefas. Determine el tamaiio de las esferas de plomo mds pequefias y determine cudntas se-
rdn necesarias.

SOLUCION

Es posible aplicar el conocimiento de las estructuras cristalinas para este disefio. Por ejemplo, in-
troducir esferas de plomo pequeiias que simplemente quepan justo en todos los sitios octaédricos
entre esferas de 3 cm. Primero, se determinara el didmetro de los sitios octaédricos localizados en-
tre las esferas. La figura 3-22 muestra el arreglo de las esferas en un plano que contiene uno de es-
tos sitios octaédricos.

2R + 2r = 2R./2

r=2R-R=(/2-1DR

r/R = 0414

Esto es coherente con los datos de la tabla 3-6. En vista de que /R = 0.414, el radio de las esferas
de plomo pequefias es

r=0414R =(0.414) (3 cmi/2) = 0.621 cm.

Segun el ejemplo 3-11 hay cuatro sitios octaédricos en el arreglo CCC, que también tiene cua-
tro puntos de red. Por tanto, se necesita la misma cantidad de esferas pequefias que grandes, es
decir, 10,000.

Como ejercicio, usted podrfa determinar el cambio en el factor de empaquetamiento de-
bido a las esferas pequefias; también se podrian comparar los sitios tetraédricos con los octaé-
dricos.

|

2R +2r=2RV2

FIGURA 3-22 Calculo del sitio intersti-
cial octaédrico (para el ejemplo 312).
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3-7 Cristales iénicos

Muchos materiales cerdmicos contienen enlaces i6nicos entre aniones y cationes. Estos materiales
idnicos deben tener estructuras cristalinas que aseguren la neutralidad eléctrica, permitiendo, sin
embargo, que iones de tamailo distinto s¢ empaquen con eficiencia.

Neutralidad eléctrica Si las cargas en el anién y en el catién son idénticas, el compuesto
cerdmico tiene la férmula AX y el niimero de coordinacién para cada ion debe ser el mismo. si
se desea asegurar el equilibrio correcto de Ia carga. Como un ejemplo, cada catién puedc cstar
rodeado por seis aniones, en tanto que cada anién estd a su vez, rodeado por seis cationes. Sin
embargo, si la valencia del catién es + 2 y la del anién —1, entonces deberdn estar dos veces
mds aniones, y la férmula serd de la forma AX,. La estructura del compuesto AX> debe asegurar
que el ndmero de coordinacion del catién, sea el doble del nimero de coordinacion del anion. Por
ejemplo, cada catién puede tener ocho aniones como vecinos mas cercanos, en tanto que Unica-
mente cuatro cationes entran en contacto con cada anién.

Radios iénicos Las estructuras cristalinas de los compuestos idnicamente enlazados, a menudo
pueden describirse colocando los cationes en los puntos normales de red de una celda unitaria. con
los aniones colocados en uno o mds de los sitios intersticiales descritos en la seccién 3-6. La rela-
cién de tamaio de los radios iénicos de anién y catién influye la forma de empaquetamiento y el
nimero de coordinacion (tabla 3-6). A continuacion se describen algunas estructuras comunes en
compuestos ceramicos.

Estructura del cloruro de cesio El cloruro de cesio (CsCl) es cubico simple; el sitio intersticial
“cubico” lo ocupa el anién Cl (figura 3-23). La relacion de radios, re/ra = 0.167 nm/0.181 nm =
0.92, determina que el cloruro de cesio tiene un nimero de coordinacién igual a ocho. Se puede re-
presentar la estructura como una estructura cubica simple con dos iones, uno de Cs y uno de Cl,
asociados con cada punto de red. Esta estructura es posible cuando el anién y el cation tienen la
misma valencia.

FIGURA 3-23 Estructura del cloruro de ce-
sio, una celda unitaria CS con dos iones
(Cs"y CI") por punto de red.

EJEMPLO 3-13

Para el KCl, (a) verifique que el compuesto tiene la estructura del cloruro de cesio y (b) calcule el
factor de empaquetamiento para el compuesto.

SOLUCION

a. Del Apéndice B, r¢ = 0.133 nm y r, = 0.181 nm, por lo que:
rg 0133
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Dado que 0.732 < 0.735 < 1.000, el ndmero de coordinacién para cada tipo de ion es ocho y
una estructura CsCl es probable.
b. Los iones se tocan a lo largo de la diagonal del cuerpo de la celda unitaria, por lo que:
J3ag = 2rg + 2r¢ = 2(0.133) + 2(0.181) = 0.628 nm
ay = 0.363 nm
47 (0.133)® + %r (0.181)°

Factor de empaquetamiento= 0363)° =0.725
_ 3mr(1 K ion) + $nrd, (1 Cl ion)
= p -

Estructura del cloruro de sodio La relacion de radios para los iones de sodio y de cloro es
v/ ra = 0.097 nm/0.181 nm = 0.536; el ion de sodio tiene una carga de +1; el 1on de cloro tiene
una carga de —I. Por tanto, con base en el equilibrio de cargas y en la relacién de radios, cada
anién y catidn debe tener un nimero de coordinacion de seis. La estructura CCC, con los anio-
nes de Cl en las posiciones CCC y los cationes de Na en los cuatro sitios octaédricos, satisface
estos requisitos (figura 3-24). También se puede considerar esta estructura como CCC con dos
iones, uno de Na y otro de Cl, asociados en cada punto de red. Muchos materiales cerdmicos, in-
cluyendo el MgO, CaO y FeO, ticnen esta estructura.

FIGURA 3-24 Estructura del cloruro de
sodio, una celda unitaria CCC con dos io-
nes (Na" + CI") por punto de red.

EJEMPLO 3-14.

Demuestre que el MgO tiene la estructura cristalina del cloruro de sodio y calcule su densidad.

SOLUCION
Del Apéndice B, ry, =0.066 nmy ro = 0.132 nm, por lo que:

g _ 0.066 0.50
ro 0.132

Dado que 0.414 < 0.50 < (.732, el niimero de coordinacién para cada ion es seis y la estructura del
cloruro de sodio es posible.

Los pesos atémicos son 24.312 y 16 g/mol para el magnesio y el oxigeno respectivamente. Los
iones se tocan a lo largo de las orillas del cubo, por lo que:

ag = 2ry, + 2ro = 2(0.066) + 2(0.132) = 0.396 nm = 3.96 x 10~ % cm

_ (4 iones de Mg)(24.312) + (4 iones de O)(16)
(3.96 x 1078 cm)*(6.02 x 10%%)

= 4.31 g/em?
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Estructura de la blenda de zinc Aunque los iones Zn tienen una carga de +2 y el S tie-
ne una carga de -2, la blenda de zinc (ZnS) no puede tener la estructura del cloruro de sodio,
ya que rz/rs = 0.074 nm/0.184 nm = 0.402. Esta relacion de radios exige un nimero de coordina-
cidn igual a cuatro, lo que a su vez significa que los iones de azufre se introducen en sitios tetraé-
dricos en una celda unitaria, como aparece indicado en la celda unitaria por el pequefio “cubiculo™
(figura 3-25). La estructura CCC, con cationes Zn en los puntos de red normales y aniones S en
la mitad de los sitios tetraédricos pueden aceptar las restricciones tanto del equilibrio de cargas,
como del numero de coordinacién. Una diversidad de materiales, incluyendo el semiconductor
GaAs, tienen esta estructura.

FIGURA 3-25 Celda unitaria de la blenda
de zinc.

Estructura de la fluorita La estructura de la fluorita es CCC, con aniones localizados en las
ocho posiciones tetraédricas (figura 3-26). Entonces, existen cuatro cationes y ocho aniones
por celda y el compuesto ceramico debe tener la férmula AX, como en el fluoruro de calcio o
CaF-. El nimero de coordinacién de los iones de calcio es ocho, pero el correspondiente a los
iones de fluoruro es cuatro, asegurando, por tanto, un equilibrio de las cargas.

FIGURA 3-26 Celda unitaria de la fiuorita.

3-8 Estructuras covalentes

Los materiales con enlace covalente frecuentemente deben tener estructuras complejas, a fin de
satisfacer las restricciones direccionales impuestas por el tipo de enlace.

Estructura cubica de diamante Elementos como el silicio, el germanio y el carbono en su
forma de diamante estdn unidos por cuatro enlaces covalentes y producen un tetraedro [figura
3-27 (a)]. El numero de coordinacién para cada dtomo de silicio es solamente de cuatro, en ra-
z6n a la naturaleza del enlace covalente.

Como estos grupos tetraédricos estdn combinados, se puede construir un cubo grande [figura
3-27 (b)]. Este cubo grande contiene ocho cubos mas pequefios del tamafo del cubo tetraédrico;
sin embargo, s6lo cuatro de los cubos contienen tetraedros. El cubo grande es la celda unitaria ca-
bica de diamante, es decir la celda unitaria CD. Los dtomos de las esquinas de los cubos tetraé-
dricos proporcionan dtomos en los puntos de red CCC normales. Sin embargo, estdn presentes
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cuatro atomos adicionales dentro de la celda unitaria CD de los dtomos en el centro de los cu-
bos tetraédricos. Podemos describir la red CD como una red CCC con dos dtomos asociados
con cada punto de red. Por tanto, deberén existir ocho atomos por celda unitaria.

Si

(a) (b)

FIGURA 3-27 (a) Celda unitaria tetraédrica y (b) cubica de diamante (CD). Esta estructura
abierta es producida en razén de los requisitos de los enlaces covalentes.

EJEMPLO 3-15

Determine el factor de empaquetamiento del silicio cibico de diamante.

SOLUCION

Se encontrd que los atomos se tocan a lo largo de la diagonal del cuerpo en la celda (figura 3-28).
Aunque no hay dtomos presentes en todas las posiciones a lo largo de la diagonal del cuerpo, exis-
ten huecos que tienen el mismo didmetro que los dtomos. En consecuencia:

\/gao = 8r

_ (8 dtomos/celdas)(3nr?)
Factor de empaquetamiento =

a3

@8)3nr)

Br//3

-~ g —;—:ﬂ =0.34

2r

FIGURA 3-28 Co6mo determinar la re-

b lacion entre el parametro de red y el ra-
Q Huecos en los sitios de dtomos dio atémico en una celda unitaria cubica

de diamante (para el ejemplo 3-15).
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Silice cristalino En algunas de sus formas, el silice (es decir, el SiO;) tiene una estructura cera-
mica cristalina que es parte covalente y parte iénica. La figura 3-29 muestra la estructura cristali-
na de una forma del silice, la cristobalita 3 que es una estructura CCC complicada. Los radios
i6nicos del silicio y del oxigeno son 0.042 nm y 0.132 nm respectivamente, por 1o que la relacion
de radios es ry/ro = 0.318 y el nimero de coordinacién es 4.

Si

Qo
O si

FIGURA 3-29 Los tetraedros del silicio-oxigeno y su combinacién para formar la cristobalita §
del silice.

Polimeros cristalinos Un cierto niimero de polimeros pueden formar una estructura cristali-
na. Las lineas punteadas en la figura 3-30 resaltan la celda unitaria para la red del polietileno.
Este se obtiene uniendo moléculas C;H, para producir largas cadenas de polimeros que forman
una celda unitaria ortorrémbica. Algunos polimeros, incluyendo el nylon, pueden tener varias
formas polimdrficas.

Q@ Hidrégeno

o Carbono

a=7414
b=4.94 &
c=2554A

FIGURA 3-30 Celda unitaria del polietileno cristalino.

EJEMPLO 3-16

¢Cudntos dtomos de carbono y de hidrégeno existen en cada celda unitaria de polietileno cris-
talino? Existen el doble de dtomos de hidrégeno que de dtomos de carbono en la cadena. La
densidad del polietileno es de aproximadamente 0.9972 g/cm’.
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SOLUCION

Si x es el nimero de dtomos de carbono, entonces 2x serd el nimero de dtomos de hidrégeno.
De los pardmetros de red que aparecen en la figura 3-30:

(x)(12 g/mol) + (2x)1 g/mol)

P =741 x 10°® cm)(d.94 x 10-° cm)(2.55 x 10~ cm)(6.02 x 102?)
14x
0.9972 = o=

x =4 dtomos de carbono por celda

2x = 8 dtomos de hidrégeno por celda =

3-9 Difraccion de rayos X

Se puede obtener informacion sobre la estructura cristalina de un material utilizando difraccion
de rayos X. Cuando un haz monocromadtico (de una sola longitud de onda) del mismo orden de
magnitud que el espaciamiento atémico del material lo golpea, los rayos X se dispersan en to-
das direcciones. La mayor parte de la radiacién dispersa por un dtomo anula la dispersada por
otros atomos. Sin embargo, los rayos X que golpean ciertos planos cristalogrificos en dngulos
especificos se ven reforzados en vez de eliminados. Este fendmeno se conoce como difraccién.
Los rayos X han sido difractados o el haz ha sido reforzado, cuando las condiciones satisfacen
la ley de Bragg,

sin 6 = (3-8)

2dhkl ’
donde el angulo Bes la mitad del dngulo entre el haz difractado y la direccién original del haz,
Aes la longitud de onda de los rayos X y dx es la distancia interplanar entre los planos que cau-
san el refuerzo constructivo del haz (figura 3-31).

<
S Fuera < $% N 3,
SICRN Enfase  defase 2 & ogb 3 Ambos estdn r 2%
:?‘ > 4-</ o Y f. v =
[ o < N en fase %%
. )
) %é % w+
26
sen 6 *% sen 6 ;e%d

(@) (b

FIGURA 3-31 Interacciones destructivas (a) y de refuerzo (b) entre rayos X y la estructura
cristalina de un material. El refuerzo ocurre en angulos que satisfacen la ley de Bragg.

Cuando el material se prepara en forma de polvo fino, siempre habrd algunas particulas de
polvo cuyos planos (hkl) queden orientados en el dngulo 8 adecuado para satisfacer la ley de
Bragg. Por tanto, se producird un haz difractado, a un dngulo de 260 en relacidn con el haz inci-
dente. En un difractémetro, un detector mévil de rayos X registra los dngulos 20 en los cuales
se difracta el haz, dando un patrén caracteristico de difraccidn (figura 3-32). Si se conoce la lon-
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gitud de onda de los rayos X, se pueden determinar los espaciamientos interplanares y, final-
mente, la identidad de los planos que causan dicha difraccién.

Para identificar la estructura cristalina de un material cibico, se anota el patrén de las li-
neas de difraccién, tipicamente, mediante la creacién de una tabla de valores del sen’d. Al com-

binar la ecuacién 3-7 con la ecuacién 3-8 para la distancia interplanar, se obtiene:
2

sin? 6 = )—2 (h* + k* +1%) (3-9)
4a;

En metales cibicos simples, todos los planos posibles producirdn difracciones, dando un pa-
tén b’ + k' + Fde 1,2,3,4,5,6,8.... En metales ciibicos centrados en el cuerpo, la difraccién
proviene dnicamente de aquellos planos que tengan una suma entera par #° + k& + I' de 2. 4, 6,
8, 10, 12, 14, 16,... Por lo que se refiere a los metales cibicos centrados en las caras existe mas
interferencia destructora y los planos que se difractardn son los que tengan una suma /° + k° +
[de3,4,8, 11,12, 16,... Calculando los valores de sen’ 8y a continuacién encontrando el pa-
trén apropiado, se puede determinar la estructura cristalina de los metales que tengan una de
estas estructuras simples, segin se ilustra en el ejemplo 3-17.

Muestra en polvo

. ~ Fuente de
rayos X

Detector de rayos X

(a)

Intensidad

(b)

FIGURA 3-32 (a) Diagrama de un difractémetro, mostrando el haz incidente y el haz difracta-

do, la muestra en forma de polvo y el detector de rayos X. (b) Patron de difraccion a partir de
una muestra de polvo de oro.
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- EJEMPLO 3-17

Los resultados de un experimento de difraccion de rayos X con A = 0.7107 A muestran que
ocurren picos difractados en los siguientes dngulos 26:

Determine la estructura cristalina, los indices del plano que produce cada pico y el pardmetro
de red del material.

SOLUCION

Se puede determinar primero el valor de sen” @ para cada uno de los picos y a continuacién di-
vidirlo por el denominador menor, 0.0308.

Pico 20 sen’d sen’ (/0.0308 W+ K+ P (hkl)
1 20.20 0.0308 1 2 (110)
2 28.72 0.0615 2 4 (200)
3 35.36 0.0922 3 6 (211)
4 41.07 0.1230 4 8 (220)
5 46.19 0.1539 5 10 (310)
6 50.90 0.1847 6 12 (222)
7 55.28 0.2152 7 14 (321)
8 59.42 0.2456 8 16 (400)

Al hacer lo anterior, se encuentra un patrén de valores de sen’ 6/0.0308=1,2,3,4,5,6,7 y 8.
Si el material fuera ctibico simple, el 7 no estaria presente porque no existen planos h* + k' + [
con un valor de 7. Por tanto, el patron debe ser realmente 2, 4, 6, §, 10, 12, 14, 16... y debe tra-
tarse de un material cibico centrado en el cuerpo. Los valores (/k/) listados dan estos valores
K + k' + I’ requeridos.

A continuacion se utilizardn los valores 28 para calcular el espaciamiento interplanar y de
ahi el pardmetro de red. Escogiendo el pico §:

20=59.42 esdecir 6=29.71

2 0.7107
400 7 2 senf 2 sen (29.71) 071699 A

o = daoo/h* + k2 + 12 = (0.71699)(4) = 2.868 A

Este es el pardmetro de red correspondiente al hierro ctibico centrado en el cuerpo.




68

RESUMEN

GLOSARIO
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Se pueden organizar los dtomos en los materiales solidos ya sea con un orden de corto alcan-
ce o con uno de largo alcance. Los materiales amorfos, como los vidrios y muchos polimeros,
s6lo tienen orden de corto alcance; los materiales cristalinos, incluyendo muchos materiales ce-
ramicos, tienen tanto 6rdenes de largo alcance como de corto. La periodicidad a largo alcance
en estos materiales se describe mediante la estructura cristalina.

El arreglo atémico de los materiales cristalinos esta representado por siete sistemas cristalinos
generales, que incluyen catorce redes de Bravais especificas. Los ejemplos incluyen redes cu-
bicas simples, cubicas centradas en el cuerpo, clbicas centradas en las caras y hexagonalcs.
Una estructura cristalina estd caracterizada por los pardmetros de red de la celda unitaria, que
es la subdivisién mds pequeiia de la estructura cristalina que todavia describe la estructura ge-
neral de la red. Otras caracteristicas incluyen el nimero de puntos de red y de dtomos por cel-
da unitaria; el nimero de coordinacién (es decir, el nimero de vecinos mds cercanos) de los
atomos en la celda unitaria y el factor de empaquetamiento de los dtomos en la celda unitaria.
Los materiales alotrépicos o polimérficos tienen mds de una estructura cristalina posible. A
menudo, la estructura y las propiedades de materiales con esta caracteristica se pueden contro-
lar mediante tratamientos térmicos especiales.

Los dtomos de metales que tengan estructuras cristalinas cibicas centradas en la cara y hexa-
gonales compactas poseen un empacado compacto. Los dtomos estan arreglados de tal forma
que ocupan la fraccidon mds grande del espacio. Las estructuras CCC y HC consiguen este arre-
glo mediante el apilamiento de distintas secuencias de planos atdmicos compactos.

Los puntos, las direcciones y los planos dentro de la estructura cristalina pueden ser identifica-
dos de manera formal mediante la asignacién de coordenadas y de indices de Miller.

Los valores de las propiedades mecdnicas y fisicas pueden ser diferentes si se miden a lo lar-
go de distintas direcciones o planos dentro de un cristal; si ese es el caso, se dice que el cris-
tal es anisotrépico. Si los valores de las propiedades son idénticos en todas direcciones, el
cristal es isotrépico.

Los sitios intersticiales o huecos entre los dtomos normales de una red se pueden llenar uti-
lizando otros dtomos o iones. La estructura cristalina de muchos materiales ccramicos se
puede comprender al considerar la forma en que se ocupan estos sitios. Los dtomos o los io-
nes que se localizan en los sitios intersticiales juegan un papel importante en cl endureci-
miento de los materiales, al influir las propiedades fisicas de los mismos y en el control de
su procesamiento.

Alotropia Caracteristica de un material que es capaz de existir con mds de una estructura cris-
talina, dependiendo de la temperatura y de la presion.

Anisotropia Caracteristica de tener propiedades con valores distintos en direcciones dife-
rentes.

Celda unitaria Subdivision de la red que adn conserva las caracteristicas generales de toda la
red.

Ciibico de diamante Tipo especial de estructura cristalina cibica centrada en las caras, que se
observa en el carbono, en el silicio y en otros materiales de enlace covalente.

Densidad Masa por volumen unitario de un material, por lo general en unidades de g/cm’.
Densidad lineal Nimero de puntos de red por unidad de longitud a lo largo de una direccién.

Densidad planar Nimero de dtomos por unidad de drea, cuyos centros estdn sobre dicho
plano.
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Difraccion Interferencia constructiva, o refuerzo, de un haz de rayos X que interactiia con un
material. El haz difractado proporciona una informacién ttil en relacion con la estructura oris-
talina del material.

Direcciones compactas Sentidos dentro de un cristal, a lo largo de las cuales los dtomos estan
en contacto.

Distancia de repeticién Distancia entre dos puntos adyacentes de la red, a lo largo de una di-
reccion.

Distancia interplanar Separacién entre dos planos paralelos adyacentes con los mismos {ndi-
ces de Miller.

Estructura cristalina Arreglo regular repetible de los dtomos en un material.
Factor de empaquetamiento Fraccién del espacio ocupado por los dtomos.

Familia de direcciones Direcciones cristalograficas que tienen las mismas caracteristicas,
aunque su “sentido” sea distinto. Se indican dentro de paréntesis angulares < >.

Familia de planos Planos cristalograficos que tienen las mismas caracteristicas, aunque sus
orientaciones sean distintas. Se expresan dentro de llaves {}.

Fraccién de empaquetamiento Fraccién de una direccién (fraccién de empaquetamiento li-
neal) o de un plano (factor de empaquetamiento planar) que realmente estd ocupada por dto-
mos o iones. Cuando hay un dtomo localizado en cada punto de la red, la fraccién de
empaquetamiento lineal a lo largo de una direccidn es el producto de la densidad linear por dos
veces el radio atémico.

Indices de Miller-Bravais Notacién abreviada especial para describir los planos cristalogra-
ficos en las celdas unitarias hexagonales compactas.

Indices de Miller Expresion abreviada para describir ciertas direcciones y planos cristalogra-
ficos en un material.

Isotropia Caracteristica de poseer los mismos valores de las propiedades en todas las direccio-
nes.

Ley de Bragg Relacion que describe el dngulo en que se difracta un haz de rayos X de una
longitud de onda particular en planos cristalograficos con un espaciamiento interplanar dado.

Materiales amorfos Los que, incluyendo los vidrios, no tienen un orden de largo alcance o ¢s-
tructura cristalina de largo alcance.

Numero de coordinacion Cantidad de vecinos mds cercanos a un dtomo en su arreglo
atémico.

Orden de corto alcance Arreglo regular y predecible de los 4tomos en una distancia corta por
lo general una o dos distancias entre dtomos.

Orden de largo alcance Arreglo regular repetitivo de los dtomos en un sélido, que se extien-
de en una distancia muy grande.

Parametros de red Longitudes de los lados de las celdas unitarias y los dngulos entre estos la-
dos. Los parametros de red describen el tamafio y forma de la celda unitaria.

Plano basal Nombre especial que se da al plano compacto en las celdas unitarias hexagonales
compactas.

Polimorfismo Alotropia, es decir que tiene mds de una estructura cristalina.

Puntos de red Puntos que conforman la red cristalina. Lo que rodea a cada punto de red es
idéntico en cualquier parte del material.
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Radio atémico El radio aparente de un dtomo, que por lo general se calcula a partir de las di-
mensiones de la celda unitaria, utilizando direcciones compactas.

Red Conjunto de puntos que dividen el espacio en segmentos mas pequefios de igual dimen-
sién.

Redes de Bravais Las catorce posibles redes que se pueden crear utilizando puntos de red.
Secuencia de apilamiento Secuencia en la cual estdn apilados planos compactos. Si la secuen-
ciaes ABABAB, se produce una celda unitaria hexagonal compacta; si es ABCABCABC, se pro-
duce una estructura cibica centrada en las caras.

Sitio citbico Posicidn intersticial que tiene un nimero de coordinacién igual a ocho. Un ato-
mo o un ion en el sitio ctbico tocard otros ocho dtomos o iones.

Sitio intersticial Hueco entre 4tomos o iones “normales” de un cristal, en el que se puede co-
locar otro dtomo o ion normalmente distinto. Usualmente, el tamaio del sitio intersticial es mds
pequeiio que el dtomo o ion que se va a introducir.

Sitio octaédrico Posicién intersticial que tiene un ndimero de coordinacién igual a seis. Un dto-
mo o ion en un sitio octaédrico tocard otros seis dtomos o iones.

Sitio tetraédrico Posicion intersticial que tiene un nimero de coordinacién igual a cuatro. Un
dtomo o ion en un sitio tetraédrico entra en contacto con otros cuatro atomos o iones.
Tetraedro Estructura producida cuando los dtomos estdn unidos entre si con una coordinacién
de cuatro.

Vidrio Material sélido no cristalino, que sélo tiene un orden de corto alcance entre sus 4tomos.

PROBLEMAS

3-1 Calcule el radio atémico en cm para lo siguiente:
(a) Metal CC con gy = 0.3294 nm y con un dtomo por
punto de red.
(b) Metal CCC con g, = 4.0862 A y con un dtomo por
punto de red.

3-2 Determine la estructura cristalina de lo siguiente:
(a) Un metal con a, = 4.9489 A, r= 1.75 A y un 4to-
mo por punto de red

(b) Un metal con ap = 0.42906 nm, r = 0.1858 nm y un
atomo por punto de red.

3-3 La densidad del potasio, que tiene una estructura
CC y un dtomo por punto de red es 0.855 g/cm’. El pe-
so atémico del potasio es 39.09 g/mol. Calcule

(a) el pardmetro de red y

(b) el radio atémico del potasio.

3-4 La densidad del torio, que tiene una estructura
CCC y un dtomo por punto de red es de 11.72 g/cm’.
El peso atémico del torio es de 232 g/mol. Calcule
(a) el pardmetro de red y

{b) el radio atémico del torio.

3-5 Un metal con una estructura ctbica tiene una den-

sidad de 2.6 g/cm’, un peso atémico de 87.62 g/mol y
un pardmetro de red de 6.0849 A. Un dtomo estd aso-

ciado con cada uno de los puntos de la red. Determine
la estructura cristalina del metal.

3-6 Un metal con una estructura ctbica tiene una den-
sidad de 1.892 g/cm’, un peso atémico de 132.91 g/mol
y un pardmetro de red de 6.13 A. Un dtomo estd aso-
ciado con cada punto de la red. Determine la estructu-
ra cristalina del metal.

3-7 El indio tiene una estructura tetragonal, con a, =
0.32517 nm y ¢, = 0.49459 nm. La densidad es 7.286
g/cm’ y el peso atémico es de 114.82 g/mol. ; Tiene el
indio una estructura tetragonal simple o una estructura
tetragonal centrada en ¢l cuerpo?

3-8 El bismuto tiene una estructura hexagonal, con «,
= 04546 nm y ¢, = 1.186 nm. La densidad es 9.808
g/cm3 y €l peso atdmico es de 208.98 g/mol. Deter-
mine

(a) el volumen de la celda unitaria y

(b) cudntos dtomos existen en cada celda unitaria.

3-9 El galio tiene una estructura ortorrémbica, con ds
=(0.45258 nm, by = 0.45186 nm y ¢, = 0.76570 nm. El
radio atémico es 0.1218 nm. La densidad es de 5.904
g/em’ y el peso atémico es de 69.72 g/mol. Determine
(a) el nimero de dtomos en cada celda unitaria y

(b) el factor de empaquetamiento de la celda unitaria.
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3-10 El berilio tiene una estructura cristalina hexago-
nal, con a, = 0.22858 nm y ¢, = 0.35842 nm. El radio
atémico es de 0.1143 nm. La densidad es de 1.848
g/cm’ y el peso atémico es de 9.01 g/mol. Determine

(a) el nimero de dtomos en cada celda unitaria y

(b) el factor de empaquetamiento de la celda unitaria.

3-11 Por encima de 882°C, el titanio tiene una estruc-
tura cristalina CC con a = 0.332 nm. Por debajo de es-
ta temperatura tiene una estructura HC con a = 0.2978
nm y ¢ = 0.4735 nm. Determine el porcentaje de cam-
bio en volumen cuando el titanio CC se transforma en
titanio HC. ;Se trata de una contraccién o de una ex-
pansién?

3-12 El Mn-o tiene una estructura cubica con g, =
0.8931 nm y una densidad de 7.47 g/cm’. E1 Mn- 3 tie-
ne una estructura cubica distinta con g, = 0.6326 nm y
una densidad de 7.26 g/cm’. El peso atémico del man-
ganeso es de 54.938 g/mol y el radio atémico es de
0.112 nm. Determine el porcentaje de cambio en volu-
men que ocurrirfa si el Mn-« se transforma en Mn—J3.

3-13 Un sujetapapeles tipico pesa 0.59 gramos y estd
hecho de hierro CC. Calcule

(a) el nimero de celdas unitarias y

(b) el nimero de dtomos de hierro del sujetapapeles
{consulte el Apéndice A para los datos que necesite).

3-14 El papel de aluminio que se utiliza para guardar
alimentos tiene aproximadamente un espesor de 0.001
de pulgada. Suponga que todas las celdas unitarias del
aluminio estdn organizadas de manera que a, s per-
pendicular a la superficie del papel. En el caso de una
hoja cuadrada de 4 plg de lado, determine

(a) el nimero total de celdas unitarias en la hoja y

(b) el espesor de la misma en funcidn de celdas unita-
rias (vea el Apéndice A).

3-15 Determine los indices de Miller correspondientes
a las direcciones de la celda unitaria cibica que apare-
ce en la figura 3-33.

3-16 Determine los indices para las direcciones de la
celda unitaria cuibica que aparece en la figura 3-34.

3-17 Determine los indices para los planos de la celda
unitaria cibica que aparece en la figura 3-35.

3-18 Determine los indices para los planos de la celda
unitaria cibica que aparece en la figura 3-36.

3-19 Determine los indices de las direcciones en la red
hexagonal que se muestra en la figura 3-37, utilizando
sistemas tanto de tres digitos como de cuatro.
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FIGURA 3-33 Direcciones en una celda unitaria cubica
(para el problema 3-15).

FIGURA 3-34 Direcciones en una celda unitaria cubi-
ca (para el problema 3-16).
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FIGURA 3-35 Planos en una celda unitaria cubica (pa-
ra el problema 3-17).
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FIGURA 3-36 Planos en una celda unitaria cubica (pa-
ra el problema 3-18).
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FIGURA 3-37 Direcciones en una red hexagonal (pa-
ra el problema 3-18).
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FIGURA 3-38 Direcciones en una red hexagonal (pa-
ra el problema 3-20).
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FIGURA 3-39 Planos en una red hexagonal (para el
problema 3-21).
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FIGURA 3-40 Planos en una red hexagonal (para el
problema 3-22).

3-20 Determine los indices de las direcciones en la red
hexagonal que aparece en la figura 3-38 utilizando sis-
temas tanto de tres como de cuatro digitos.

3-21 Determine los {ndices de los planos en la red
hexagonal que se muestran en la figura 3-39.

3-22 Determine los indices de los planos de la red he-
xagonal mostrados en la figura 3-40.

3-23 Esboce los siguientes planos y direcciones dentro
de una celda unitaria cubica:

(a)[101] (b)[010] (c)[122]
(d)[(301] (e)[201] (H[213]
(8)(011) (h)(102) (1)(002)
(4)(130) (k) (212) 1) (312)

3-24 Esboce los siguientes planos y direcciones deniro
de una celda unitaria cidbica:



(a)[110] (b)[221] (c) [410]
(d)[012] (e)[321] ®[111]
(g) (111) (h) (011) (1) (030)
@z (k)(113) H(041)

3-25 Esboce los siguientes planos y direcciones dentro
de una celda unitaria hexagonal:

(a)[0110] (b)[1120] (c)[1011]
(d)(0003) (e) (1010) o1y

3-26 Esboce los planos y direcciones siguientes dentro
de una celda unitaria hexagonal:

(a){2110] (b)[1121] (e)[1010]
(d)(1210) (d)(1122) (e)(1230)

3-27 ;Cudles son los indices en las seis direcciones de
la forma <110> que estdn en el plano (1 11) de una cel-
da cibica?

3-28 ; Cudles son los indices en las cuatro direcciones
de la forma <111> que estdn en el plano (101) de una
celda cubica?

3-29 Determine el nimero de direcciones de la forma
<110> en una celda unitaria tetragonal y compdrelos
con el nimero de direcciones de la forma <110> exis-
tentes en una celda unitaria ortorrémbica.

3-30 Determine el dngulo entre la direccién [110] y el
plano (110) en una celda unitaria tetragonal; a continuacién
determine el dngulo entre la direccién [011] y el plano (011)
en una celda tetragonal. Los pardmetros de red son a, = 4.0
Ay cy=50A. ;Qué es responsable de esta diferencia?

3-31 Determine los indices de Miller del plano que pasa

a través de los tres puntos con las coordenadas siguien-
tes:

(a)0,0,1; 1,0,0; y 1/2,1/2,0
(b) 172,0,1; 1/2,0,0;y 0,1,0

() 1,0,0; O, 1,172,y 1,1/2,1/4
(d)1,0,0;, 0,0,1/4;y 1/2,1,0

3-32 Determine la distancia de repeticidn, la densidad
lineal y la fraccién de empaquetamiento para el niquel
CCC, que tiene un pardmetro de red de 0.35167 nm, en
las direcciones [100], [110], y [111]. ;Cudl de estas di-
recciones es compacta?

3-33 Determine la distancia de repeticidn, la densidad
lineal, y la fraccién de empaquetamiento del litio CC,
que tiene un pardmetro de red de 0.35089 nm, en las
direcciones [100], [110], y [111]. ;Cuadl de estas direc-
ciones es compacta?

3-34 Determine la distancia de repeticidn, la densidad
lineal y la fraccién de empaquetamiento para el mag-
nesio HC, en las direcciones [2110] y [1120]. Los pa-
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rdmetros de red para el magnesio HC aparecen en el
Apéndice A.

3-35 Determine la densidad planar y la fraccién de em-
paquetamiento del niquel CCC en los planos (100).
(110) y (111). ;Cudl —si es que hay alguno—. de es-
tos planos es compacto?

3-36 Determine la densidad planar y la fraccion de em-
paquetamiento del litio CC en los planos (100), (110)
y (111). ;Cual —si es que hay alguno— de estos pla-
nos es compacto?

3-37 Suponga que se produce rodio CCC en una ldmi-
na de un milimetro de espesor, con el plano (111) pa-
ralelo a la superficie de la hoja. ;Cudl es el grosor de
la hoja expresado en distancias interplanares (111) del
espesor d,;;? Vea el Apéndice A para los datos que re-
quiera.

3-38 En una celda unitaria CCC, /cudntos d,; estdn
presentes entre el punto 0,0,0 y el punto 1,1,1?

3-39 Determine el radio minimo de un dtomo que que-
pa justo en

(a) el sitio intersticial tetraédrico en el niquel CCC
(b) el sitio intersticial octaédrico en el litio CC.

3-40 ;Cual es el radio de un dtomo que cabe exactamen-
te en el sitio octaédrico del cobre CCC sin alterar la red?
3-41 Utilizando los radios iénicos que se dan en el
Apéndice B, determine el ndmero de coordinacion que
se espera para los compuestos siguientes:

(a) YZO} (b) UO: (C) BaO
(d) SisN, (e) GeO,
() MnO (g) MgS (h) KBr

3-42 ,El NiO tiene la estructura del cloruro de cesio,
del cloruro de sodio o de la blenda de zinc? Con base
en la respuesta determine

(a) el parametro de red,

(b) la densidad y

(c) el factor de empaquetamiento.

3-43 ,El UO: tiene la estructura del cloruro de sodio,
de la blenda de zinc o de la fluorita? En funcién a la
respuesta determine

(a) el pardmetro de red

(b) la densidad y

(c) el factor de empaquetamiento.

3-44 ;El BeO tiene la estructura del cloruro de sodio,
de la blenda de zinc o de la fluorita? Con base en la
respuesta determine

(a) el pardmetro de red

(b) la densidad y

(c) el factor de empaquetamiento.
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3-45 ;El CsBr tiene la estructura del cloruro de sodio,
de la blenda de zinc, de la fluorita o del cloruro de ce-
sio? En funcién a la respuesta determine

(a) el parametro de red

(b) la densidad y

(c) el factor de empaquetamiento.

3.46 Esboce la organizacién i6nica del plano (110) del
ZnS (con la estructura de la blenda de zinc) y compa-
rela con la del plano (110) del CaF. (con la estructura
de la fluorita). Compare la fraccién de empaqueta-
miento planar de los planos (110), correspondientes a
estos dos materiales.

3-47 El MgO, que tiene la estructura del cloruro de so-
dio también posee un pardmetro de red de 0.396 nm.
Determine la densidad y la fraccién de empaqueta-
miento planar, de los planos (111) y (222) del MgO.
¢ Qué iones estardn presentes en cada plano?

3-48 El polipropileno forma una celda unitaria orto-
rrémbica con parametros de red de ay = 1.450 nm by =
0.569 nm y ¢, = 0.740 nm. La férmula quimica para la
molécula del propileno, a partir de la cual se produce
este polimero, es C;H,. La densidad del polimero es de
aproximadamente 0.90 g/cm’. Determine el nimero
de moléculas de propileno, el nimero de dtomos de
carbono y el nimero de dtomos de hidrégeno en cada
celda unitaria.

3-49 La densidad de la cristobalita es aproximadamen-
te de 1.538 g/cm’ y tiene un pardmetro de red de 0.8037
nm. Calcule el nimero de iones de SiO,, el numero de
iones de silicio y el niimero de iones de oxigeno en ca-
da celda unitaria.

3-50 Un haz difractado de rayos X es observado a par-
tir de los planos (220) del hierro a un dngulo 26 de
99.1°, cuando la longitud de onda de los rayos es
0.15418 nm. Calcule el parametro de red del hierro.

3-51 Se observa un haz difractado de rayos X a partir
de los planos (311) del aluminio con dngulo 28 de
78.3°, cuando la longitud de onda de los rayos es
0.15418 nm. Calcule el pardmetro de red del aluminio.

3-52 La figura 3-41 muestra el resultado de un experi-
mento de difraccién de rayos X en la forma de la inten-
sidad de picos difractados en funcién del dngulo de
difraccién 28. Si se utilizan rayos X con una longitud
de onda de 0.15418 nm, determine

(a) la estructura cristalina del metal,

(b) los fndices de los planos que producen cada uno de
los picos y
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FIGURA 3-41 Patr6n de difraccion de rayos X (para
el problema 3-52).
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FIGURA 3-42 Patrdn de difraccion de rayos X (para
el problema 3-53).

(c) el parametro de red del metal.

3-53 La figura 3-42 muestra los resultados de un expe-
rimento de difraccién de rayos X en la forma de la inten-
sidad del pico difractado en funcién del dangulo 26 de
difraccién. Si se utilizan rayos X con una longitud de
onda de 0.07107 nm, determine

(a) la estructura cristalina del metal y

(b) los indices de los planos que produce cada pico.

A PROBLEMAS DE DISENO

3-54 Se desea disefiar una celda de purificacién. Esta de-
be estar compuesta de dos tamafios de esferas; las mds
pequeiias deben caber dentro de los huecos existentes en-
tre las mayores. Hay disponible una amplia variedad de
tamanos, pero la mds grande tiene un didmetro de un
centimetro. A través de la celda fluird un gas contamina-
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do y los contaminantes serdn absorbidos en la superficie
de las esferas. Se encontré que para realizar esta purifi-
cacién, es necesaria un drea total de 10,000 cm’. Disefie
la celda.
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3-55 Se desea clasificar u ordenar especimenes de hie-
rro, algunos de los cuales son CCC y otros CC. Dise-
fie un método por difraccién de rayos X mediante el
cual se pueda efectuar lo anterior.





