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Solidos cristalinos y amorfos

« Estructura fisica: depende de
ordenamiento de los atomos, iones,
moleculas y de las fuerzas de enlace entre

ellos

* Solido o material cristalino: Si un patron
gue se repite (orden a largo alcance)

« Amorfos: orden a corto alcance, solo en la
vecindad de la molécula

« Cuasicristales: ordenado y no periodico




Cristales

ldealizacion

Red espacial: ordenamiento tridimensional
Ialilglite

Cada punto tiene un entorno identico
(cubic_unit?)

Una celda unitaria (minimo volumen) repetitiva

La red se describe especificando posicion de los
atomos en la celda.

Motivo o base: Grupo de atomos asociados al
punto

Estructura cristalina = red + base




Celda

« Unitaria: celda de minimo volumen con la cual
se reproduce el cristal, contiene un atomo

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

« Base: atomos asociados a un punto de la red de
Bravais

* \Vectores de traslacion: vectores con que se
traslada |la celda para reproducir el cristal
(primitivos: los mas pequenos)




Sistemas cristalinos y Redes de
Bravais

* Diferentes tipos de celdas unitarias

* SOlo se necesitan tipos de celdas
(siete sistemas cristalinos)

* Bravais: —>todas
las posibles redes

« Cuatro tipos basicos de celdas: simple,
centrada en el cuerpo, centrada en las
caras Yy centrada en las bases.




 Hexagonal

unitaria centrada

Rectangular Rectangular




Redes de Bravais

Un arreglo infinito de puntos
con un arreglo y orientacion
que parecen los mismos,
vistos desde cualquier punto
del arreglo.

Todos los puntos con
vectores de posicion de la
forma

R =nd, +n,a, + n,a,

cP

Fig. 1.3 The fourteen Bravais lattice unit cells and associated lattice symbols.




Ejes cristalinos y angulos




1. Sistema cubico: tres redes

Nombre

Simbolo de la
red

Restricciones
en ejesy
angulos

simple

P osc

a=b=c
q:B:Y=900

Centrada en el
CUErpo

| 0 bcc

a=b=c
G=B=Y=900

Centrado en
las caras

a=b=c
q:B:Y=900




Sistema cubico

simple  centrada en el cuerpo centrada en la cara

El cubo 1indica la celda convencional, el lado a del
cubo es la constante de la red




Sistemas cubicos

Cubica simple

Cubica centrada Cubica centrada

en la cara en el cuerpo




Cubica simple (sencilla)

« Celda unitaria: un atomo en cada veértice
del cubo

* Un atomo por celda unitaria

* Numero de coordinacion (vecinos mas
cercanos) = 6

* La mas simple




Elementos con sc

Constante de red | Radio atomico R
a (nm) (nm)

0.289




« Celda unitaria: un atomo en cada veértice
y uno en el centro del cubo

* Dos atomo por celda unitaria

* NuUmero de coordinacion = 8
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Metales con bcc

Constante de |Radio atomico
red a (nm) R (nm)
0.289 0.125

0.429 0.186

0.533 0.231

0.287 0.124




Cubica centrada en las caras

* Celda convencional:
un atomo en cada
vertice y uno en cada
cara del cubo

« Cuatro atomos por
celda unitaria

« Numero de
coordinacion = 12




Cubica centrada en la cara (fcc)

a’= a(xty)/2

b’= a(ytz)/2
¢’= a(z+x)/2




Metales con fcc

Constante de |Radio atomico
red a (nm) R (nm)
0.405 0.143

0.3615 0.128

0.408 0.144

0.495 0.175




Caracteristicas de redes
cubicas

simple

Volumen celda
Puntos por celda

Puntos por unidad de
volumen

Numero de vecinos
mas cercanos

Distancia a vecinos
mas cercanos




Factor de empaquetamiento
atomico

Fraccion de empaquetamiento (APF) : maxima
proporcion del volumen disponible que puede ser
llenado con esferas duras

Volumen de los atomos en la celda unitaria

APF=
Volumen de la celda

Simple bcc fcc
APF /6 31217/8 21271/6
=0.524 =0.680 =0.740

Ejemplo bcc :
Cuantas celdas hay en un cm3 de hierro (a=0.287x10-°m
=0.287nm)?




2. Sistema hexagonal: una red

Nombre

Simbolo de la
red

Restricciones
en ejesy
angulos

Hexagonal

P

a=b#c
a=p=90°
[=120°




Sistema hexagonal

Celda primitiva

a=b

En realidad, cristalizan en
HCP (hexagonal compacta)




3. Sistema Tetragonal: dos redes

Nombre

Simbolo de la red

Restricciones en ejes
y angulos

Tetragonal simple

tP

a=b#c
G:B:v:QOO

Tetragonal centrado
en las caras

a=b#c
G:B:Y:QOO




4. Sistema Ortorrombico: cuatro redes

Nombre

Simbolo de la red

Restricciones en ejes
y angulos

Simple (sencillo)

oP

azb#c
G=B=Y=900

Centrado en el cuerpo

ol

Centrado en las bases

oC

Centrado en las caras




5. Sistema Rombohedrico (Trigonal):

una red

Nombre

Simbolo de la red

Restricciones en ejes
y angulos

simple

hR

a=b=c

a=B=y <120°#90°




6. Sistema Monoclinico: dos redes

Nombre Simbolo de la red Restricciones en ejes
y angulos

simple mP azb#c
a=y=90° # [3

Centrado en las bases




(. Sistema Triclinico: una red

Nombre

Simbolo de la red

Restricciones en ejes
y angulos

simple

azb#c
a#R#y#90°




Estructura usual de los elementos

* Hexagonal 31

BCC 15

FCC 18

Sc 1

Monoclinico 2 (F, Pu)
* Ortorrombico 7 (Ga, S, CI, I, U, Np)
* Tetragonal 3 (B, In, Pa)
* Romboheédrico 5 (Hg, As, Sb, Bi, Sm)
*« Diamante C, Si, Ge




Estructura usual de los elementos

* Hexagonal 31

BCC 15

FCC 18

Sc 1

Monoclinico 2 (F, Pu)
* Ortorrombico 7 (Ga, S, CI, I, U, Np)
* Tetragonal 3 (B, In, Pa)
* Romboheédrico 5 (Hg, As, Sb, Bi, Sm)
*« Diamante C, Si, Ge




Planos cristalinos

Indices de Miller
Superficies




Puntos y direcciones en
la red

Posiciones atomicas
Vectores




Posiciones

* Ejes cartesianos

* En unidades de la red

¢« (n,m,l)

* Ejemplo: posiciones del sistema cubico
« Solo los atomos por celda

« BCC : (0,0,0), (1/2,1/2,1/2)




Direcciones

* Ejes cartesianos

* En unidades de la red

« [nml]

« Ejemplo: posiciones del sistema cubico

« Todas las direcciones equivalentes <nml>




Planos Cristalinos: indices de Miller

Intersecciones del plano
Con gjes:

3a, 2b, 2¢
Reciprocos:

1/3, 72,1/2
Enteros mas pequenos
Con la misma razon
(multiplicar por 6)
233 > indices del plano

(233)

Numero infinito de planos con estos indices: familia [233]




Ejemplos: red cubica

(100) (110)

(200) es paralelo a (100) y ( 100)
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Otras estructuras
cubicas

NaCl
CsCl




NaCl y CsCI

Cubica simple,
Fcc, Base i P

Na: pequenas Cl: pequenas
Cl: grandes Cs: grandes




Diamante

* Fcc con dos
atomos

*(0,0,0); (2,174, 7a)




« Diamante




Materiales amorfos

Carecen de ordenamiento estructural de largo alcance

En general, hay tendencia al estado mas estable (menor
energia, cristalino)

Amorfos: polimeros, vidrios y algunos metales

Polimeros: enlaces cadenas moleculares largas y
torcidas. Semicristalinos (polietileno) ordenamiento a
mayor distancia.

Vidrio: silice (SiO,) ceramico, tetraedros SiO 4

Algunos metales: bloques moviles pequenos, dificil de
fundir-> vidrios metalicos (Fe-Si-B con alto porcentaje
de Si y B) solidificacion rapida (108°C/s), mayor
resistencia que cristalinos, mejores caracteristicas de
corrosion y propiedades magneticas.

No tienen patrones definidos de difraccion.




Caracterizacion
estructural

Difraccion de rayos X
Microscopia electronica




Generacion de rayos X

Radiacion electromagneética con longitudes de onda de 0.05 a

Filamento

™ T ) ) 5 : JEP e
Cobre { facio  de volframio V rdr\u:-

Electrones
Blanco

Ventanas de berilio SR & o ;
. yos X Copa metilica enfoque

Se aplica aplica voltaje de 35 kV entre catodo y anodo metalicos, el
filamento se calienta liberando electrones por emision termoionica los
cuales se aceleran con el voltaje aplicado.

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




Emision de rayos X por Mo

Espectro obtenido para 35 kV Transiciones entre niveles de energia

lonizacion

N n=4

=3

2

Radiacién
caracteristica

Energia s

.2

Intensidad relativa

Radiacién
continua

06 10 : Electrones al incidir en el blanco colisiones
Longitud de onda A (A) z s
con electrones de atomos, éstos son
promovidos (excitados) a niveles mas altos.
Electrones de niveles mas altos cubren
estados vacios emitiendo energia (fotones).




Difraccion de rayos X

Longitud de onda del orden de la separacion entre planos cristalinos

Rayos X

No estan en fase, el haz no se
refuerza.

Hay cancelacion de las ondas
(interferencia destructiva)

Estan en fase, el haz se
refuerza.

Hay suma de las ondas
(interferencia constructiva)




Ley de Bragg

Rayos X Rayo | Rayos X Para que estén en
incidentes / reflejados fase, la distancia

. A~ adicional recorrida
por el rayo 2 debe
ser multiplo de
longitud de onda A

nA=MP+ PN

nA=2d sen 6 [CEEEE




Mediciones

. 3 - . Detector
etector df: radiacion (q.u,L. se mueve de radiacién
en ¢l circulo del gonidmetro)
C o P
(10100 90 80 0 se mueve
120 1etro)

Parte de un cristal

Haz difractado
de la muestra

Plano |
/

Haz incidente ' o o Biiod

Generador X
de radiacion  Vista superior de la muestra -
fijada en el goniémetro de radiaci d\y
=SS Generador
de radiacion

20

Generad(

Planos

dsen @ — par?:lIClﬂ.‘i (hA”
en el cristal




Difractograma

pPs)

Intensidad del haz de difraccién (c

12000
10000
8 000
6000
4000

2000

60

Angulo de difraccion 26
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4q°

e W con radiacion de Cu




Reglas para redes cubicas

Red de Bravais

Reflexiones presentes

BCC

h+j+l=par

FCC

todos pares

(h, k, ) todos impares o

Para una misma
muestra, dos
mediciones a angulos
diferentes

Red de Bravais

sen? 0,/sen? By

BCC

0.5

FCC

0.75
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