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¢ Qué es un cristal?

Un cristal ideal esta formado por una distribucion periddica tridimensional de atomos

Desde hace siglos se observd que los cristales adquieren de manera natural formas
geomeétricas sencillas, que se pudieron clasificar en unos pocos grupos. Se pueden
romper a lo largo de planos muy bien definidos en volumenes cada vez mas
pequefios, con la misma forma.

Caltech

Un cristal ideal se construye mediante la repeticion (infinita) de una unidad estructural
(celda unidad) en el espacio.
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La estructura cristalina se describe en funcion de:
1) un patrén periddico infinito de puntos (red cristalina)
y

2) un atomo o grupo de atomos (base o motivo) que se asocia a cada punto de la red.

La estructura cristalina esta descrita por la red cristalina y la base

La base puede ser desde un solo atomo hasta muchisimos atomos (p. e]. proteinas)

Cristales de magnesio Cristales de lipoproteinas

Muchas propiedades fisicas y quimicas dependen de la estructura cristalina

La estructura cristalina se determina habitualmente mediante métodos de difraccion
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Red cristalina
Es un patrén periddico (infinito) de puntos

Desde un punto de la red cristalina, la posicion de cualquier otro punto de la red esta
definida por la expresion:

P(uvw) = U +vb +w¢

a,by C sonlos vectores de traslacion de la red

U, V, W son numeros enteros arbitrarios

Puntos de la red == _
(iiNo dtomos!!) T
5 =
= J
@
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Construccion de la red cristalina a partir de los vectores de traslacion de la red
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Parametros de la red o parametros de la celda unidad:
Son las siguientes 6 magnitudes (tres de ellas distancias y otras tres angulares)
- longitudes de los vectores de traslacion de la red

-angulos a, B, y

ct

B % b,

o es el angulo entre los vectores by c
Definicion de los dngulos 4 /S es el angulo entre los vectores cy a

y es el angulo entre los vectoresay b
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El paralelepipedo formado por los vectores de la base define la celda unidad de la red.

A -

Solo hacen falta 7 tipos distintos de celda unidad para especificar todas las redes
tridimensionales

Cubica Triclinica
Tetragonal Hexagonal
Ortorrombica Trigonal (o romboédrica)

Monoclinica
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Sistema Parametros de la celda unidad . .
o Los siete tipos de redes

Cubico a=b=c ; a=p=y=90° —

b /3
Tetragonal a=bzc ; a=p=y=90° >

© b

Ortorrémbico a#b#c ; a=f=y =900 =————p

b GJ
Hexagonal a=b#c ; a=/4=90°,y=120° >

Monoclinico a#b#c : a=90°, B#90°,y =900 =2

Triclinico azb=c ; a=#90° B+90°, y+90°

Trigonal
(6 romboédrico) a=b=c ; 120°>a ==y +#90°
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... dan lugar a 14 redes tridimensionales: las redes de Bravais

Cubico simple
(o primitivo)

a

b

Cubico centrado en interior

b

Ortorrémbico simple

4 L

Tetragonal simple

Tetragonal centrado en interior

b

Ortorrémbico centrade
en la base

b

Ortorrémbico centrado
en el interior

[+

b

Ortorrémbico centrado
en las caras

b .
a —20*
Trigonal o romboédrico Hexagonal
L ]
|
b b F
a _ a
c = e .
Monoclinico simple Monoclinico centrado en base
J_’
Triclinico

En varias de ellas hay mas de un punto de la red en la celda unidad
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Posiciones de los puntos Redes de Bravais cubicas

siempre como fracciones de a, b, c

Cubico simple —F — | K =
-“'ﬂ"’.

¢ ¢ Los del ctbico simple y:
0,0,0) (1,0,0 :
2010)) ((001)) et 1/2,0,1/2) (1/2,1/2,0)
(0’1’1) (1’0’1) b “ Y2,1Y2) 12,421

: b
1L,1,0) (1L11) |l : (/)- (0,1/2,1/2) (1,1/2,1/2)

Cubico simple Cubico centrado en las caras
(face centered cubic FCC)

=
r/':‘:./’“'

I
i
I
I
|-
S W " —
1
i
I
i
i
L

e A1

Cubico centrado en el interior
(body centered cubic BCC)

BCC
Los del cubico simple y:

(1/2,1/2,1/2)
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Redes de Bravais tetragonales

Posiciones de los puntos

siempre como fracciones de a, b, c

Iguales que
en el cubico
simple

',,/i

'/,./’

c

‘g,/‘

=

Tetragonal simple

LE BB --‘-‘.-l----
il

Tetragonal centrado en el cuerpo

Iguales que
enel BCC
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Redes de Bravais ortorrombicas

_% —t %

Posiciones de los puntos

Iguales que ¢ ¢
en el cabico 5 Iguales que
simple B e i enel BCC

b
5‘5/,‘ r’”’). -‘5/.
Ortorrémbica simple Ortorrdmbica centrada en el cuerpo

.«""’- (’/;’1 g r’/”’

¥
Iguales que en el FCC, Iguales que
excepto los de las N e e L s S enel FCC
caras laterales ;
L]

b b
P B P T
Ortorrémbica Centrada Ortorrémbica Centrada

en la base en las caras
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Redes de Bravais monoclinicas

Posiciones de los puntos

Iguales, q_ue ./T '/ : Iguales que en el FCC,
en el cubico b i excepto los de las
simple _______ caras laterales

.

. d
¢ A /

Monoclinica simple Monoclinica centrada en la base
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Posiciones de los puntos

Redes de Bravais trigonal, hexagonal y triclinica

Iguales que
en el cubico
simple

Trigonal

Hexagonal

« <m

Triclinica
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¢Como se calcula el nimero de puntos de red por celda? cada punto hay que dividirlo

por las celdas que lo comparten (depende de si estd en una esquina, una arista, una
cara o el interior)

CUESTIONES

Cubico centrada en caras
(face centered cubic FCC)

/

I

.

I

I

I

I

I .
_——— .---.‘:::_____.

I

I

I

I

i

1

i

=
Cubico centrado en el cuerpo
(body centered cubic BCC)

Cubico simple

2 }" /;}”
=

a
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Calculo de los puntos de red por celda:

¢ Cuantos puntos por celda hay en las redes centradas en la base?

Ejemplo: r,.r"‘l ' ',,f""
c !
— ___J__.__.__i.-:_’:______
L
2 '

Ortorrémbica centrada
en la base
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La celda unidad mas pequeia posible para cualquiera de las redes es llamada la
celda primitiva. Contiene un uUnico punto de red.

Vectores de traslacion primitivos de la

estructura BCC Celda primitiva de la estructura BCC

CUESTIONES
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Vectores de traslacion primitivos
y celda primitiva de la estructura
FCC

CUESTIONES

Vectores de traslacion primitivos
y celda primitiva de la estructura

hexagonal




Tema 1: Solidos cristalinos

Método de Wigner-Seitz para la obtencién de una celda primitiva:
Lineas rectas que unan un punto de la red con todos los puntos de la red proximos
Dibujar nuevas lineas (planos en 3D) en el punto medio de estas lineas y normales

a ellas
3. Sombrear el area (volumen en 3D) mas pequefia encerrada por estas lineas
(planos en 3D)

Ejemplo en 2 dimensiones: o o .

CUESTIONES
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Indices de Miller de los planos cristalinos

La forma mas util de especificar la orientacidon de un plano es mediante los indices
determinados de la siguiente forma:

Paso 1. Se encuentran las intersecciones del plano sobre los ejes en funcion de los
pardmetros de red, a, b y C. Los ejes pueden ser de una celda primitiva o no
primitiva

N

CUESTIONES




Tema 1: Solidos cristalinos

Paso 2. -setoman los reciprocos de estos nimeros

- se reducen a tres niumeros enteros que tengan la misma relacién o
cociente (normalmente los nimeros enteros mas pequefios posible)

- el resultado, indicado entre paréntesis (hkl) se denomina indice del plano.
- si algin nimero es negativo, se indica encima. Por ejemplo: (321)

- si no corta algun eje, el indice de ese eje es cero, 0

CUESTIONES
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Ejemplos en una red cubica

b
— —al3

CUESTIONES
c c
b
b = - —al2
a a a
ce DK .
b
a a

lm



Tema 1: Solidos cristalinos

Ejemplos en una red cubica CUESTIONES
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Ejemplos en una red cubica

(110)

c

=

“Vista desde arriba”

(110) b
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En redes con alta simetria (cubica, por ejemplo), hay varios planos que son
equivalentes entre si:

(100) (010) (001) son idénticos entre si
(110) (101) (011) (110) (101) (011) son idénticos entre si

(111) (111) (111) (111) son idénticos entre si

A los conjuntos de planos idénticos se les designa entre llaves {hkl}
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Distancia interplanar y volumen de la celda unidad en algunos sistemas cristalinos

Sistema Distancia interplanar Volumen de la celda unidad
2
. a
Cubico d? = a’
Mh? k2412
2 2 -1
, _[(h*+K?) 1 :
Tetragonal diy = T+c_2 a‘c

. A
Ortorrémbico diy = {?JFFJFC_Z} abc



Tema 1: Solidos cristalinos

Determinacion de los indices de Miller

CUESTIONES
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Indices de Miller-Bravais en cristales hexagonales

Si sélo se indican tres indices de plano en la red hexagonal, hay planos equivalentes
gue por sus indices no se reconocen como tales.

Se arregla indicando cuatro indices (sélo en hexagonal), de la siguiente manera:

(hkil) con i=-(h+k)
b
| CUESTIONES
) pog o v
N © O o
© © © 0 ®
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Direcciones cristalograficas

La direccion [uvw] es el vector
qgue va desde el origen hasta el
punto de la red con
coordenadas U, Vv, W

El conjunto de direcciones
idénticas (por la simetria del
cristal) se representan por:

(uvw,)

CUESTIONES




Estructura cristalina
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Estructura cristalina

RED + BASE

Anadimos la base (uno o varios atomos/iones) a cada punto de la red cristalina en cada caso.

Ejemplo:
Red Red + base
H‘ ,,/"") Estructura
— .
P e
L o e L CEE
-

2

.‘}-'"
O

N a+ CI_ http://www.askiitians.com/iit-jee-chemistry/physical-chemistry/salt-hydrolysis.aspx

Base: Clen (0,0,0)y Na en (0, ¥, 0)
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Estructuras cristalinas
Casos importantes de estructuras cristalinas (red + base)

Cu FCC (Cubica compacta)
Base simple

W Cubica BCC
Base simple
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Estructuras cristalinas
Casos importantes de estructuras cristalinas (red + base)

Mg Hexagonal compacta (HCP)
Base doble en (0, 0, 0); (2/3, 1/3, 1/2)

Diamante FCC
Base doble en (0,0,0); (%, %, %)

Oy
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Estructuras cristalinas
Casos importantes de estructuras cristalinas (red + base)

C
NaCl FCC CE@Q
Base doble: Na (0,0,0); Cl (4, ¥, )

MgAl,O, Espinela
Cubica, FCC
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Un mismo compuesto puede poseer diferentes estructuras cristalinas (por cambios en
la temperatura, presion,...) = polimorfismo

A los diferentes polimorfos de los elementos se les llama aldtropos

Ejemplo: diamante y grafito son alétropos del carbono

j

Grafito: hexagonal :i_(——;_ =

Y. ?
Diamante: cubica centrada en las caras (con base doble) " 00
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Estructuras cristalinas
Casos importantes de estructuras cristalinas (red + base)

Cristales bidimensionales (monocapas): ejemplo, grafeno

e o
L e O
_’ L
S e o
b.

Segun el esquema écudl es la base?

Otros cristales bidimensionales: WS,, MoS, and WSe,



