Estructuras Cristalinas

Generalidades

Un cristal es un cuerpo solido macroscopico formado de materia quimicamente
homogénea; esta delimitado por caras y posee angulos constantes (estructura ordenada). La
construccion de un cristal se basa en una red cristalografica formada por elementos
estructurales homogéneos (la celda unitaria). Seglin la disposicion de las mismas pueden
existir 230 grupos espaciales (a partir de las operaciones de elementos de simetria),
agrupados en 32 clases cristalinas y a su vez en 7 sistemas cristalograficos: Monoclinico,
Triclinico, Hexagonal, Romboédrico, Tetragonal, Isométrico, Roémbico. Los cristales
representan un estado energético minimo de ordenacion por la unidn eléctrica de iones
atomos o moléculas. A partir de esto se distinguen cuatro tipos de redes cristalograficas: red
i6nica (NaCl), red de cationes (Mg), red atomica (Grafito) y red molecular (Azucar).

Definiciones basicas

Parametros de la celda unitaria: Valores de las aristas y de los angulos de la celda
unitaria.

Nimero de Coordinacion: Numero de atomos que se encuentran en contacto con un
atomo en particular, o el nimero de atomos mas cercanos (Maximo 12).

Factor de Empaquetamiento: Fraccion del espacio de la celda unitaria ocupada por los
atomos (suponiendo que son esferas perfectas y solidas).

Densidad: A partir de la conocida relacion (cuociente entre masa y volumen) se determina
la densidad de la celda.
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donde:

NA: Nuamero de Avogadro

ni: Numero de 4tomos de la especie i en la celda

PMi: Peso atomico de la especie i en la celda

a,b,c: Parametros de la celda unitaria de largo, ancho y alto (isométrico a=b=c).



En este curso, trabajaremos principalmente con la red Cubica. Pero podemos extender las
definiciones para cualquier tipo de red.

SC (Simple cubic): Cibica simple
FCC (Face centered Cubic): Cubica centrada en las caras
BCC (Body Centered Cubic): Cubica centrada en el cuerpo
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P1. Cierto Sdlido esta compuesto por los cationes A y los aniones B. Se tienen los
siguientes datos acercade Ay B

A B
Peso Atdmico [gr/mol] 3 20
Potencial de Ionizacion 4125 |128.5
Configuracion electronica | ns 4sdp

Si la formula para determinar el radio medio (Angstroms) viene dada por:

Solucién:
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Atomos de A =8
Atomos de B= 1+8/8=2
Formula minima: A4B

Densidad: Tomamos la diagonal interna del cubo
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Eficiencia

Vstomos = %m (8-(0.489)° +2.(0.730)°) = 7.1777[A]

Veelda = (2.815)° =22.3067[A]
7.1777
22.3067

=0.321=32.1%
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P2. Se tiene una celda unitaria compuesta por atomos de Xe y F. Los parametros de
esta son a=4.32:10" [cm] y b=7.02-10"® [cm]. Si PA(Xe)=131.29 [gr/mol] PA(F)=18.99
[gr/mol], indique la formula minima y calcule la densidad del compuesto.
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Formula Minima:
8/8+1=2 atomos de Xe
8/4+2=4 atomos de F
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P3. En la Silvina (KCl), los aniones de Cloro estan dispuestos en FCC y en el centro de
cada arista y de la celda hay un cation de Potasio. Si la densidad es 2.46 [gr/cc],
PA(K)=39.1 [gr/mol], PA(CD)=35.5 [gr/mol] y rk/rci = 0.75. Determine el radio del
anion Cloro y la eficiencia de empaquetamiento.

Vista de Planta de una cara, las lineas punteadas indican que el dtomo estd detrds.

Por lo tanto,

Tenemos:

8/8 (vértices) + 6/2 (caras) = 4 atomos de CI (FCC)
1 (central) + 12/4 (aristas) = 4 atomos de K.

Tomamos la relacion arista-radios, no tomamos ni la diagonal interna ni la diagonal de una
cara porque nos da una eficiencia mayor que 100%.
Entonces:

a=2(c)+rg)
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rcy =1.67510 [cm]

Ahora |, la eficiencia es:
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P4. El Polonio (PA=209 [gr/mol]) cristaliza en una celda Cubica simple (SC) de arista
a=336 [pm]. La eficiencia de empaquetamiento es del 52.36% (7/6). Suponiendo que
puede existir solucion sélida intersticial con un elemento Q, (PA(Q2)=127.6 [gr/mol]).
Calcule la relacion rp,/rq. Escriba la formula minima del compuesto y calcule la nueva

eficiencia. Calcule la densidad.
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Intuitivamente, el espacio a rellenar con el nuevo atomo Q es el espacio central.
Suponemos que la diagonal interna atraviesa los atomos, por lo tanto se tiene:

4'{1'3
mn_ 3 Po 3
N===2———r; =168)pm]
6 (3367 'O
= a3
ax’3=2-{rp@+rpj—>“ —1+Po
21pg 'y
Po _0.732
rQ)

1y = 122.98]pm ]

Para férmula minima, tengo
8/8=1 atomo de Polonio
1 dtomo de Q, por lo tanto la formula minima es Po().
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