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1. Conceptos generales

e Estructura de los materiales=> disposicion adoptada
por los atomos

- Cristalinidad (celdilla unidad)
- tres estructuras cristalinas mas frecuentes

- planos y direcciones cristalograficas
- No cristalinidad

1. Conceptos generales

e Material cristalino = los atomos en disposicion repetida o periddica

orden de largo alcance
cada atomo esta enlazado con el mas proximo

e Propiedades = f( estructura cristalina, ordenacion espacial)

e Complejidad: metales < ceramicos, poliméricos
Metales (tres tipos de estructuras cristalinas)
Ceramicas (amplia variedad de estructuras)

Vidrio (amorfo)
Polimeros (cristalinos y amorfos)




1. Conceptos generales

e Ductilidad— deformacion mecanica — planos y direcciones de T densidad
atomica

FERT 2
B e ' VN
A

@ (12) direcciones T densidad (3) Ductilidad ~ Fragilidad )
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1. Conceptos generales

En el modelo atdbmico se consideran los atomos como
esferas rigidas
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1. Conceptos generales

Numero de coordinacién: Coordination Radius ratio, Coordination
number /R geometry
- Namero de iones adyacentes que - O f=01® O:8:0
rodean a un determinado ion o 3 0.155 < 4 <0225 E
atomo de referencia
4 0.225 < i; < 0414 i

- n°® de coordinacion mas estable

para una determinada 6 0414 < % <0732
configuraciéon ( dos, tres, cuatro,

seis, ocho o doce) = f (/R de los

dos iones de carga opuesta) 8 0m2< g <1

ort

HCP FCC

~

2. Celdilla unidad

e Celdilla unidad: la entidad
mas pequena, sencilla de
estructura cristalina. Describe
la estructura.

e paralelepipedos o prismas
e representa la simetria de la
estructura

Geometria
posicion de los atomos

]

Unit cell >
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2. Celdilla unidad

» Celdilla unidad: la longitud de sus aristas, y los angulos
entre los ejes cristalograficos: PARAMETROS DE RED

e Parametros de red:
Longitud de las aristas: a, b, ¢
Angulos entre ejes: a, B, v

” /7"
/d

b

» Todas las estructuras se reducen a un numero pequeno
de geometrias:
7 celdas unidad (SISTEMAS CRISTALINOS)
14 agrupacion de los atomos, puntos reticulares
(REDES DE BRAVAIS)

/
4 N
3. Sistemas cristalinos. Redes de Bravais
o 7 SISTEMAS CRISTALINOS e W e = WeAen
Sitio atomos en los puntos < a=b=ca=f=y=90
reticulares

o

Rhombohedral

Il
o
Il

a
b
ca=f=y£90° / .
%,:
a a

Hexagonal a=bFEca=g=90°y=120°

a
I|IG
Moenoclinic a#Ebdcoa=y=90"£8 GW
b
|

Red cubica simple Teictinic ph b ot fty 200 1 |
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14 REDES CRISTALINAS (de Bravais)

o Debido a simetria y energia, solo
unas configuraciones de puntos en
una red reticular cristalina.

P: Celda primitiva — la configuracion
se dispone sb6lo en los vértices del
paralelepipedo.

F: Celda centrada en las caras — la
configuracion se dispone en las caras
y en los vértices. Si sOlo tienen puntos
reticulares en las bases se designa
con C.

I: Celda centrada en el cuerpo — la
configuracion se dispone en el centro
de la celda y en los vértices.

3. Sistemas cristalinos. Redes de Bravais
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3. Sistemas cristalinos. Redes de Bravais

azb#c

~
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3. Sistemas cristalinos. Redes de Bravais

Sistema Vectores sist Angulos Redes de Bravais
Cristalino
Cubico a:b:c a:B:v:QOO *Simple ( P)

«Centrada en el cuerpo (I)
*Centrada en las caras (F)

Tetragonal a=bzc a=[3=v=900 *Simple ( P)

*Centrado en el cuerpo

Ortorrombico azb#c a=B=v=900 «Simple ( P)

*Centrado en el cuerpo (I)
*Centrado en la base (C)

¢ Centrado en las caras (F)

Romboédrico a=b=c a=p=y #90° *Simple ( P)
Hexagonal a=b=c a=y=90° *Simple ( P)
B =120°
Monoclinico azb#c a=v=900 *Simple ( P)
B #90° *Centrado en la base (C)

@ Triclinico azbzc ozy=p -Simple ( P) /

a ™
4. Densidad y factor de empaquetamiento

e Factor de empaquetamiento ( FEA)

4 s
vV 4tomos _Z”: Nig”ri

V celda unitaria “3 \Y/

cu
» N;=Numero total de atomos o iones en la celda unidad.
» r=radio atdmico o idnico.

F.EA=

e Densidad (p)

N M,
_ Masa atomos por celda _Z": "N,
i=1

P~ Volumen celda unitaria A
* N,= N° de Avogadro
M, = Peso atémico
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5. Estructuras cristalinas en metales, BCC, FCC, HCP.

e La mayoria de los metales (90 %) cristalizan en tres
estructuras densamente empaquetadas (compactas). La
disposicion de los atomos corresponde a la E

minima
e Cubica centrada en el cuerpo BCC
.
e Cubica centrada en las caras FCC ‘
* Hexagonal compacta HCP e A
n( . ,",:i.‘ :i
Eoiriat Radio P Radio A I
Mo | Bt | aomicod | want | Bt | aiomic i
(nm) (nm) sty s
Aluminio FCC 0,1431 [ Molibdeno BCC 0,1363 ’
Cadmio HC 0,1490 | Niquel FCC 0,1246
Cromo BCC 0,1249 | Platino FCC 0,1387 4 /
Cobalto HC 0,1253 |Plata FCC 0,1445 }
Cobre FCC 0,1278 | Téntalo BCC 0,1430 1
Oro FCC 0,1442 | Titanio (@) HC 0,1445 5 =
Hierro (o) BCC 0,1241 | Tungsteno BCC 0,1371 3
Plomo FCC 0,1750 | Zinc HC 0,1332 = 3
A :—C i o

5. Estructuras cristalinas en metales, BCC, FCC, HCP.

ESTRUCTURA CUBICA CENTRADA EN EL CUERPO, BCC

(b)

e Metales que cristalizan es este sistema a-Fe, V, Cr, Mo, and W
a) modelo de esferas reducidas
b) modelo de esferas rigidas

c) agregado que representa la seccion de un cristal

(c)
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5. Estructuras cristalinas en metales, BCC, FCC, HCP.

ESTRUCTURA CUBICA CENTRADA EN EL CUERPO, BCC

» Las esferas o cationes estan en contacto entre si a lo largo de
la diagonal del cubo.

e La longitud de la arista a y el radio atomico estan
relacionados a = 4R//3

* NUmero de atomos equivalente en la celdilla 1+8*1/8 = 2
atomos

* NUmero de coordinacion = 8 (cada atomo en el centro de la
celdilla esta rodeado por 8)

» Factor de empaquetamiento atomico FEA= 0.68

b
<

©
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5. Estructuras cristalinas en metales, BCC, FCC, HCP.

ESTRUCTURA CUBICA CENTRADA EN LAS CARAS, FCC

* Metales que cristalizan es este sistema »Fe, Al, Ni, Cu, Ag, Pt,
and Au

a=2R\2

N° dtomos/ celda = 6*1/2 + 8*1/8 = 4 atomos/celda

N° coordinacion = 12

FEA=0.74

(b)

~
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5. Estructuras cristalinas en metales, BCC, FCC, HCP.

ESTRUCTURA HEXAGONAL COMPACTA, HCP
e Metales que cristalizan es este sistema Be, Mg, a -Ti, Zn, and

Zr
2 M/
C 220 1633 s t
4 3 a i ‘
B [+] ; o C
e ¢/a=1.633

a
e N° atomos/ celda = (6*1/6)*2 +2*1/2 +3 = 6 dtomos/celda
e N° coordinacion = 12
e FEA=0.74

o

~

~
Ejemplo: Calculo de densidad del cobre

» El cobre tiene una estructura cristalina FCC y un
radio atomico (r,) de O, 1278 nm. Suponiendo el
modelo de esferas rigidas (contacto a lo largo de
la linea diagonal), calcular el valor tedrico de la
densidad del cobre en mg/m3,

(Datos: Masa atomica (M,) del cobre = 63,54
g/mol) —




-/Sol: Del modelo de esferas rigidas , para una estructura FCC

«/E-a=4R a=j§=4'(olj;8 nm)=0,361 nm

e En 1 celdilla FCC—4 atomos
e 1 atomo de Cu pesa

1 mol atomos Cu y 63,54 Q.
6,023-10% atomos Cu 1 mol atomos Cu

4 atomos Cux

e La masa en una celda unidad FCC es, entonces

m =4,22x107%° mg

celda unidad Cu

e Yelvolumen 1m

3
V —a’= (0,361 nmxj =470x107° m?®

celda unidad Cu 9
10° nm

Finalmente, la densidad

Meergita wiged~ 422x107°  mg 3 3
= = =8,98 mg/m’ (8,98 mg/m
Pv cu 4,7Ox10_29 m? g ( g )

e Vceldilla unidad

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

* Es necesario especificar algun plano cristalografico o alguna
direccion cristalografica

e Direcciones y planos, con numeros enteros o indices. Los
indices se determinan basandose en un sistema de
coordenadas cuyo origen esta en un vértice de la celdilla (x, y, z)




" 6. Direcciones y planos cristalogréficos.\

Indices de Miller

» Posiciones de la red: Expresadas como fraccion o multiplo de
las dimensiones de la celdilla unidad.
» La posicion centrada en el cuerpo tiene una posicion %2 2 Y4

» Determinacion de la posicion de un punto reticular de la red
cristalina: vector de posicion respecto de un origen de

referencia 000
ﬁ
= I m 121
He T
000 gk i 010
# %%” 111_|V V

100 * T -

- Y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

e Direcciones cristalograficas: linea entre dos puntos o un vector
e Etapas:

1.  En el origen de coordenadas se traza un vector. Toda vector se traslada a
través de la red cristalina sin alterarse, si se mantiene el paralelismo ( 1/3,
1/2,0)

2. Se determina la longitud del vector proyeccion en cada uno de los tres ejes
(1/3,1/2,0)

3. Estos n2 se multiplican o dividen por un factor comun para reducirlos al valor
entero menor (2/6, 3/6,0)

4. Se saca el denominador comun del paréntesis y se dejan solo los
numeradores (2, 3,0)

5. Los tres indices, sin separacion se encierran entre corchetes [uvw] [2, 3,0]

U

De los tres ejes existen coordenadas positivas y negativas

@ [2.-3.0] < [2.3.,0] )




" 6. Direcciones y planos cristalogréficos.\

Indices de Miller

Direcciones equivalentes: el cristal tiene la misma simetria a lo largo de
esas direcciones. Fisicamente, son la misma direccion. Poseen diferentes
indices.

[1,0,0],0,0]0.1,0]0,7,0]0,0]0.0,T]

Se representan por una terna entre corchetes angulares < >

En el sistema cubico, existen diferentes familias de direcciones.
<1,0,0>,<11,1>y<1,1,0>
Esta condicion no se cumple en otros sistemas cristalino, ej tetragonal

e equivalentes [1’0’0][0,1,0]

* no equivalente [

1,0,0]0,01]

© y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

Planos cristalograficos

e Sistema de coordenadas de tres ejes

» Tres indices de Miller (hkl)

Determinacion de los indices

e Si el plano pasa por el origen, se traza otro paralelo

Identificar las intersecciones del plano en los ejes cristalograficos

Calcular los reciprocos de dichas intersecciones

Hallar el MCM de las fracciones y ponerlo de denominador comun

Se saca del paréntesis el denominador comun

Representar los indices de Miller como el conjunto mas pequeno
de hkl encerrado entre paréntesis, es decir, (hkl)

© Y




" 6. Direcciones y planos Cristalogréfioos.\

Indices de Miller

Intercept at o0

Miller indices (hkI):

'@

(010) (020) (111) (117

© y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

Familias de planos

* En los planos atomicos (110) de las estructuras FCC y BCC el
empaquetamiento atdmico es distinto
<

* Si el empaquetamiento atdmico es idéntico = familia de planos
(112),(111)(112) @27) (1 12) (127) (T2

 Pertenecen a la familia{lll}

© y




" 6. Direcciones y planos cristalogréficos.\

Indices de Miller

» Densidad lineal: fraccion de longitud de linea de una
direccion cristalografica que pasa a través de los
centros

Ej: densidad lineal en [100]

4R

. o
r
' »
. ] e
- v .
- Voo
e
A
L - —
R "~ - - Tt a -
A s . T
- v -
. { g 3
] ]
' '
D '

[100]

| _ atomos en la linea 2
longitud delalinea 4R

o y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

* Densidad planar: fraccion del area del plano ocupada por atomos
El plano debe pasar a través del centro del atomo

AC = 4R
AD = 2R+2
AD
I Area = AC x AD =8R?+/2

NuUmero total de atomos = 2 x % + 4><% = 2 atomos

2
DP =
8R2/2

o y




" 6. Direcciones y planos cristalogréficos.\

Indices de Miller

FRACCION ATOMICA LINEAL

* Fraccion de longitud de linea de una direccion cristalografica que
pasa a través de los centros

N °atomos-longitud pasa centros
longitud de la linea

FAL =

FRACCION ATOMICA PLANAR

e Fraccion de area atomica de un plano cristalografico que pasa a
través de los centros
N °atomos-Area atomo
FAP =

Area plano

© y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller
e IMPORTANTE:

Densidad lineal
DESLIZAMIENTOS = Mecanismo de plasticidad de metales
Densidad planar

* Deslizamientos ocurren en las planos y direcciones de
maximo empaquetamiento

© Y




" 6. Direcciones y planos Cristalogréfioos.\

Indices de Miller

Estructuras compactas
e - FCCy HCP poseen un FEA=0.74
e - poseen secuencia de apilamiento de planos diferente

HCP FCC

ABABAB ABCABCABC
© y

" 6. Direcciones y planos Cristalogréficos.\

Indices de Miller

Orden de agrupamiento

‘M

(0001) (111)




7. Polimorfismo y alotropia

e Polimorfismo: + de una estructura cristalina ( metales y no
metales)

e Alotropia: + de una estructura cristalina en un sélido
elemental

Formas cristalinas alotrépicas de algunos metales

——
Estructura cristalina A otras
Metal a temperatura ambiente temperaturas

Es funciondelaPy T

Ca FCC BCC(> 447 °C
i hi Co HCP FCC(>427 °C)
¢ eJ' hlerro puro |Hf HCP BCC(> 1742 °C) |
. Fe BCC [FCC(912-13%4 °C)
e BCCaTambiente | _ giferencias _ BCC(> 1394°C)
} Li - BCC HCP(< —193°C)
e FCCaT=912°C propiedades Na BCC HCP(< —233°C)
Tl HCP BCC(>234°C)
T HCP BCC(>883 °C)
Y HCP BCC(> 1481 °C)
Zr HCP BCC(>872°C)
—

o y

7. Polimorfismo y alotropia

BCC < Diferencias . ECC

Tamb . T T

068 «—— FEA———— 0.74

Vv huecos > Vv huecos
Vv hueco < Vv hueco
\ J
|

SOLUBILIDAD de C en Fe

@ 0.02% C 2%C D




8. Anisotropia

Sélidos: conjunto de muchos cristales = granos.

X Yo = celdilla unidad
Nucleos de cristalizacion

Crecimiento de cristales pequenos. Obstaculizacion de crecimiento.

Al terminar la solidificacion aparecen granos con formas irregulares.

Orientacion varia de grano en grano.

La estructura de granos aparece con lineas oscuras: limites de
grano.

8. Anisotropia

» Anisotropia= direccionalidad de las propiedades= distancia
atomica o ionica
* Isotropica= propiedades son iguales en cualquier direccion.

« La anisotropia T al { simetria de la estructura

Modulos de elasticidad

[psi x 10° (Mpa x 10%)
Metal (100] [110] [111]

= 92 10,5 11,0
Aluminio 63.7) (726) (76.1)

9.7 189 277
S (66,7) (130,3) (191,1)

: 18,1 305 39,6
G (125,0) (210,5) (272.7)

55,8 55,8 55,8

@ Tungsteno (384.6) (384.6) (384.6)




