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Diagrama de correlación de enlaces molecularesDiagrama de correlación de enlaces moleculares

AntienlaceAntienlace : rojo: rojo

1s similar a 2s 1s similar a 2s 



SólidosSólidos cristalinoscristalinos y y amorfosamorfos

EstructuraEstructura físicafísica: : dependedepende de de 
ordenamientoordenamiento de de loslos átomosátomos, , ionesiones, , 
moléculasmoléculas y de y de laslas fuerzasfuerzas de enlace de enlace entreentre
ellosellos

SólidoSólido o material o material cristalinocristalino: : SiSi un un patrónpatrón
queque se se repiterepite ((ordenorden a largo a largo alcancealcance))

AmorfosAmorfos: : ordenorden a a cortocorto alcancealcance, , sólosólo en la en la 
vecindadvecindad de la de la moléculamolécula

CuasicristalesCuasicristales: : ordenadoordenado y no y no periódicoperiódico



CristalesCristales

IdealizaciónIdealización

Red Red espacialespacial: : ordenamientoordenamiento tridimensionaltridimensional
infinitoinfinito

CadaCada puntopunto tienetiene un un entornoentorno idénticoidéntico
((cubic_unit2cubic_unit2))

UnaUna celdacelda unitariaunitaria ((mínimomínimo volumenvolumen) ) repetitivarepetitiva

La red se describe La red se describe especificandoespecificando posiciónposición de de loslos
átomosátomos en la en la celdacelda..

MotivoMotivo o baseo base: : GrupoGrupo de de átomosátomos asociadosasociados al al 
puntopunto

EstructuraEstructura cristalinacristalina = red + base= red + base



CeldaCelda

Unitaria:Unitaria: celda de mínimo volumen con la cual celda de mínimo volumen con la cual 
se reproduce el cristal, contiene un átomose reproduce el cristal, contiene un átomo

Convencional:Convencional: celda de alta simetría con la cual celda de alta simetría con la cual 
se reproduce el cristal.se reproduce el cristal.

BaseBase: átomos asociados a un punto de la red de : átomos asociados a un punto de la red de 
BravaisBravais

Vectores de traslaciónVectores de traslación: vectores con que se : vectores con que se 
traslada la celda para reproducir el cristal traslada la celda para reproducir el cristal 
(primitivos: los más pequeños)(primitivos: los más pequeños)



SistemasSistemas cristalinoscristalinos y y RedesRedes de de 

BravaisBravais

DiferentesDiferentes tipostipos de de celdasceldas unitariasunitarias

SóloSólo se se necesitannecesitan SIETESIETE tipostipos de de celdasceldas

((sietesiete sistemassistemas cristalinoscristalinos))

BravaisBravais: : CatorceCatorce celdasceldas unitariasunitarias ��todastodas

laslas posiblesposibles redesredes

CuatroCuatro tipostipos bbáásicossicos de de celdasceldas: simple, : simple, 

centradacentrada en el en el cuerpocuerpo, , centradacentrada en en laslas

carascaras y y centradacentrada en en laslas bases.bases.



RedesRedes

2 D2 D

CuadradaCuadrada HexagonalHexagonal

90
120

RectangularRectangular
Rectangular Rectangular 

centradacentrada

unitariaunitaria centradacentrada



Redes de Redes de BravaisBravais

Un arreglo infinito de puntosUn arreglo infinito de puntos

con un arreglo y orientación con un arreglo y orientación 

que parecen los mismos, que parecen los mismos, 

vistos desde cualquier punto vistos desde cualquier punto 

del arreglo.del arreglo.

Todos los puntos con Todos los puntos con 

vectores de posición de la vectores de posición de la 

formaforma

332211 anananR
rrrr

++=



Ejes cristalinos y ángulosEjes cristalinos y ángulos



1. 1. SistemaSistema cúbicocúbico: : trestres redesredes
3 D3 D

a=b=ca=b=c

αα==ββ==γγ=90=90ºº

F  o F  o fccfccCentradoCentrado en en 

laslas carascaras

a=b=ca=b=c

αα==ββ==γγ=90=90ºº

I o bccI o bccCentradaCentrada en el en el 

cuerpocuerpo

a=b=ca=b=c

αα==ββ==γγ=90=90ºº

P o scP o scsimplesimple

RestriccionesRestricciones

en en ejesejes y y 

ángulosángulos

SímboloSímbolo de la de la 

redred
NombreNombre



Sistema cúbicoSistema cúbico

simple      centrada en el cuerpo    centrada en la carasimple      centrada en el cuerpo    centrada en la cara

El cubo indica la El cubo indica la celda convencionalcelda convencional, el lado , el lado aa del del 

cubo es la cubo es la constante de la redconstante de la red

a



Sistemas cúbicosSistemas cúbicos

Cúbica simple
Cúbica centrada 

en la cara
Cúbica centrada 

en el cuerpo



CúbicaCúbica simple (simple (sencillasencilla))

CeldaCelda unitariaunitaria: un : un átomoátomo en en cadacada vérticevértice

del del cubocubo

Un Un átomoátomo porpor celdacelda unitariaunitaria

NúmeroNúmero de de coordinacióncoordinación ((vecinosvecinos másmás

cercanoscercanos) = 6) = 6

La La másmás simplesimple



ElementosElementos con sccon sc

0.2890.289PoPo

Radio Radio atómicoatómico R R 

(nm)(nm)
ConstanteConstante de red de red 

a (nm)a (nm)
MetalMetal

A 20ºC



CúbicaCúbica centradacentrada en el en el cuerpocuerpo

CeldaCelda unitariaunitaria: un : un átomoátomo en en cadacada vérticevértice

y y unouno en el en el centrocentro del del cubocubo

Dos Dos átomoátomo porpor celdacelda unitariaunitaria

NúmeroNúmero de de coordinacióncoordinación = 8= 8



Cúbica centrada en Cúbica centrada en enen el cuerpo el cuerpo 

((bccbcc))

a’= a(x+y-z)/2

b’= a(-x+y+z)/2

cc’= a(’= a(xx--yy++zz)/2)/2
Celda primitivaCelda primitiva

Vectores

primitivos



MetalesMetales con bcccon bcc

0.1860.1860.4290.429NaNa

0.2310.2310.5330.533KK

0.1240.1240.2870.287FeFe

0.1250.1250.2890.289CrCr

Radio Radio atómicoatómico

R (nm)R (nm)
ConstanteConstante de de 

red a (nm)red a (nm)
MetalMetal

A 20ºC



CúbicaCúbica centradacentrada en en laslas carascaras

CeldaCelda cconvencionalonvencional: : 

un un átomoátomo en en cadacada

vérticevértice y y unouno en en cadacada

caracara del del cubocubo

CuatroCuatro átomoátomoss porpor

celdacelda unitariaunitaria

NúmeroNúmero de de 

coordinacióncoordinación = 12= 12



Cúbica centrada en la cara (Cúbica centrada en la cara (fccfcc))

a’= a(x+y)/2

c’= a(z+x)/2
b’= a(y+z)/2



MetalesMetales con con fccfcc

0.1280.1280.36150.3615CuCu

0.1440.1440.4080.408AuAu

0.1750.1750.4950.495PbPb

0.1430.1430.4050.405AlAl

Radio Radio atómicoatómico

R (nm)R (nm)
ConstanteConstante de de 

red a (nm)red a (nm)
MetalMetal

A 20ºC



Características de redes Características de redes 

cúbicascúbicas

a/2a/21/21/2==

0.707a0.707a

331/21/2a/2=a/2=

0.866a0.866a
aaDistanciaDistancia a a vecinosvecinos

másmás cercanoscercanos

12128866NúmeroNúmero de de vecinosvecinos

másmás cercanoscercanos

4/a4/a332/a2/a331/a1/a33PuntosPuntos porpor unidadunidad de de 

volumenvolumen

442211PuntosPuntos porpor celdacelda

aa33aa33aa33VolumenVolumen celdacelda

fccfccbccbccsimplesimple



Factor de empaquetamiento Factor de empaquetamiento 

atómicoatómico
Fracción de empaquetamiento (APF) : máxima Fracción de empaquetamiento (APF) : máxima 
proporción del volumen disponible que puede ser proporción del volumen disponible que puede ser 
llenado con esferas durasllenado con esferas duras

Volumen de los átomos en la celda unitaria

Volumen de la celda

Ejemplo bcc :

Cuántas celdas hay en un cm3 de hierro (a=0.287x10-9m 

=0.287nm)?

221/21/2ππ/6/6

=0.740=0.740

331/21/2ππ/8/8

=0.680=0.680

ππ/6/6

=0.524=0.524

APFAPF

fccfccbccbccSimpleSimple

APF=



2. 2. SistemaSistema hexagonal: hexagonal: unauna redred

a=a=bb≠≠cc

αα==ββ=90=90ºº

ΓΓ=120=120ºº

PPHexagonalHexagonal

RestriccionesRestricciones

en en ejesejes y y 

ángulosángulos

SímboloSímbolo de la de la 

redred
NombreNombre



Sistema hexagonalSistema hexagonal

Celda primitivaCelda primitiva

a=b

En realidad, cristalizan en 

HCP (hexagonal compacta)



3. Sistema Tetragonal: dos redes3. Sistema Tetragonal: dos redes

a=a=bb≠≠cc

αα==ββ==γγ=90=90ºº

tPtPTetragonal simpleTetragonal simple

a=a=bb≠≠cc

αα==ββ==γγ=90=90ºº

tItITetragonal Tetragonal centradocentrado

en en laslas carascaras

RestriccionesRestricciones en en ejesejes

y y ángulosángulos
SímboloSímbolo de la redde la redNombreNombre



4. Sistema Ortorrómbico: cuatro redes4. Sistema Ortorrómbico: cuatro redes

oCoCCentradoCentrado en en laslas basesbases

oIoICentradoCentrado en el en el cuerpocuerpo

aa≠≠bb≠≠cc

αα==ββ==γγ=90=90ºº

oPoPSimple (Simple (sencillosencillo))

oFoFCentradoCentrado en en laslas carascaras

RestriccionesRestricciones en en ejesejes

y y ángulosángulos
SímboloSímbolo de la redde la redNombreNombre



5. Sistema 5. Sistema RombohédricoRombohédrico (Trigonal):(Trigonal):

una reduna red

a=ba=b==cc

αα==ββ==γγ <120<120ºº≠≠9090ºº

hRhRsimplesimple

RestriccionesRestricciones en en ejesejes

y y ángulosángulos
SímboloSímbolo de la redde la redNombreNombre



6. Sistema Monoclínico: dos redes6. Sistema Monoclínico: dos redes

aa≠≠bb≠≠cc

αα==γγ=90=90ºº ≠≠ ββ

mPmPsimplesimple

mCmCCentradoCentrado en en laslas basesbases

RestriccionesRestricciones en en ejesejes

y y ángulosángulos
SímboloSímbolo de la redde la redNombreNombre



7. Sistema Triclínico: una red7. Sistema Triclínico: una red

aa≠≠bb≠≠cc

αα≠≠ββ≠≠γγ≠≠9090ºº

aPaPsimplesimple

RestriccionesRestricciones en en ejesejes

y y ángulosángulos
SímboloSímbolo de la redde la redNombreNombre



EstructuraEstructura usual de usual de loslos elementoselementos

Hexagonal   31Hexagonal   31

BCC             15BCC             15

FCC              18FCC              18

Sc                   1Sc                   1

MonoclínicoMonoclínico 2 (F, 2 (F, PuPu))

OrtorrómbicoOrtorrómbico 7 (7 (GaGa, S, , S, ClCl, I, U, , I, U, NpNp))

Tetragonal      3 (B, In, Pa)Tetragonal      3 (B, In, Pa)

RombohédricoRombohédrico 5 (Hg, As, 5 (Hg, As, SbSb, Bi, , Bi, SmSm))

Diamante        C, Diamante        C, SiSi, , GeGe



EstructuraEstructura usual de usual de loslos elementoselementos

Hexagonal   31Hexagonal   31

BCC             15BCC             15

FCC              18FCC              18

Sc                   1Sc                   1

MonoclínicoMonoclínico 2 (F, 2 (F, PuPu))

OrtorrómbicoOrtorrómbico 7 (7 (GaGa, S, , S, ClCl, I, U, , I, U, NpNp))

Tetragonal      3 (B, In, Pa)Tetragonal      3 (B, In, Pa)

RombohédricoRombohédrico 5 (Hg, As, 5 (Hg, As, SbSb, Bi, , Bi, SmSm))

Diamante        C, Diamante        C, SiSi, , GeGe



PlanosPlanos cristalinoscristalinos

IndicesIndices de de MillerMiller

SuperficiesSuperficies



PuntosPuntos y y direccionesdirecciones en en 

la redla red

Posiciones atómicasPosiciones atómicas

VectoresVectores



PosicionesPosiciones

EjesEjes cartesianoscartesianos

En En unidadesunidades de la redde la red

((n,m,ln,m,l))

EjemploEjemplo: : posicionesposiciones del del sistemasistema cúbicocúbico

Solo Solo loslos átomosátomos porpor celdacelda

BCC : (0,0,0), (1/2,1/2,1/2)BCC : (0,0,0), (1/2,1/2,1/2)



DireccionesDirecciones

EjesEjes cartesianoscartesianos

En En unidadesunidades de la redde la red

[[nmlnml]]

EjemploEjemplo: : posicionesposiciones del del sistemasistema cúbicocúbico

TodasTodas laslas direccionesdirecciones equivalentesequivalentes <<nmlnml>>



Planos Cristalinos: índices de Planos Cristalinos: índices de MillerMiller

3a3a

2c2c

2b2b

Intersecciones del planoIntersecciones del plano

Con ejes:Con ejes:

3a, 2b, 2c3a, 2b, 2c

Recíprocos:Recíprocos:

1/3, ½,1/21/3, ½,1/2

Enteros más pequeñosEnteros más pequeños

Con la misma razónCon la misma razón

(multiplicar por 6)(multiplicar por 6)

233 233 �� ííndices del planondices del plano

(233)(233)

Número infinito de planos con estos índices: familia [233]



Ejemplos: red cúbicaEjemplos: red cúbica

1(200) es paralelo a (100) y ( (200) es paralelo a (100) y ( īī00)00)



Ejemplos: Ejemplos: fccfcc

(111)

(100)



SuperficieSuperficie de de SiSi 110(7x7)110(7x7)

Terrazas Vista frontal



Otras estructuras Otras estructuras 

cúbicascúbicas

NaClNaCl

CsClCsCl



NaClNaCl y y CsClCsCl

Fcc, Base

Na: pequeñas

Cl: grandes

Cúbica simple, Cúbica simple, 
basebase

ClCl: pequeñas: pequeñas
CsCs: grandes: grandes



DiamanteDiamante

FccFcc con dos con dos 

átomosátomos

(0,0,0); (¼,1/4, ¼)(0,0,0); (¼,1/4, ¼)



DiamanteDiamante



MaterialesMateriales amorfosamorfos

CarecenCarecen de de ordenamientoordenamiento estructuralestructural de largo de largo alcancealcance

En general, hay En general, hay tendenciatendencia al al estadoestado másmás estableestable ((menormenor
energíaenergía, , cristalinocristalino))

AmorfosAmorfos: : polímerospolímeros, , vidriosvidrios y y algunosalgunos metalesmetales

PolímerosPolímeros: enlaces : enlaces cadenascadenas molecularesmoleculares largaslargas y y 
torcidastorcidas. . SemicristalinosSemicristalinos ((polietilenopolietileno) ) ordenamientoordenamiento a a 
mayor mayor distanciadistancia..

VidrioVidrio: : sílicesílice (SiO(SiO22) ) cerámicocerámico, , tetraedrostetraedros SiOSiO44
44--

AlgunosAlgunos metalesmetales: : bloquesbloques móvilesmóviles pequenospequenos, , difícildifícil de de 
fundirfundir�� vidriosvidrios metmetáálicoslicos (Fe(Fe--SiSi--B con alto B con alto porcentajeporcentaje
de de SiSi y B) y B) solidificacisolidificacióónn rráápidapida (10(1088ººC/s), C/s), mayor mayor 
resistenciaresistencia queque cristalinoscristalinos, , mejoresmejores caractercaracteríísticassticas de de 
corrosicorrosióónn y y propiedadespropiedades magnmagnééticasticas..

No No tienentienen patronespatrones definidosdefinidos de de difraccidifraccióónn..



CaracterizacionCaracterizacion

estructuralestructural

DifraccionDifraccion de de rayosrayos XX

MicroscopiaMicroscopia electronicaelectronica



Generación de rayos X Generación de rayos X 

Radiación electromagnética con longitudes de onda de 0.05 a 

0.25 nm.

Se aplica aplica voltaje de 35 kV entre cátodo y ánodo metálicos, el 

filamento se calienta liberando electrones por emisión termoiónica los 

cuales se aceleran con el voltaje aplicado.

Cuando golpean al blanco (Mo) se emiten rayos X.



EmisiónEmisión de de rayosrayos X X porpor MoMo

Espectro obtenido para 35 kV Transiciones entre niveles de energía

Electrones al incidir en el blanco colisiones

con electrones de átomos, éstos son 

promovidos (excitados) a niveles más altos. 

Electrones de niveles más altos cubren

estados vacíos emitiendo energía (fotones).



DifracciónDifracción de de rayosrayos XX
Longitud de onda del orden de la separación entre planos cristalinos

No están en fase, el haz no se 

refuerza. 

Hay cancelación de las ondas

(interferencia destructiva)

Están en fase, el haz se 

refuerza. 

Hay suma de las ondas

(interferencia constructiva)



LeyLey de Braggde Bragg

PNMPn +=λ

θλ sendn 2=

Para que estén en 

fase, la distancia

adicional recorrida

por el rayo 2 debe

ser múltiplo de 

longitud de onda λ

⇒== θsendNPMP
Ley de Bragg



MedicionesMediciones



DifractogramaDifractograma

Muestra en polvo de W con radiación de Cu

2

2222
2

4

)(

a

lkh
sen

++
=
λ

θ



ReglasReglas parapara redesredes cúbicascúbicas

(h, k, l) (h, k, l) todostodos imparesimpares o o 

todostodos pares pares 
FCCFCC

h+j+lh+j+l=par=parBCCBCC

ReflexionesReflexiones presentespresentesRed de Red de BravaisBravais

Para una misma

muestra, dos 

mediciones a ángulos

diferentes 0.750.75FCCFCC

0.50.5BCCBCC

sensen22 θθAA/sen/sen22 θθBBRed de Red de BravaisBravais
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