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En el sistema ciibico hay tres tipos de celdas unidad:
ctibica sencilla, ciibica centrada en el cuerpo y ciibica
centrada en las caras. En el sistema ortorrémbico se en-
cuentran los cuatro tipos. En el sistema tetragonal exis-
ten s6lo dos: simple y centrado en el cuerpo. La celda
unidad tetragonal centrada en las caras no existe pero se
puede construir con cuatro celdas unidad tetragonales
centradas en el cuerpo. El sistema monoclinico tiene
celdas unidad simples y centradas en la base y en el sis-
lema romboédrico, hexagonal y triclinico solamente
existen celdas unidad simples,

3.3. Principales estructuras

cristalinas metilicas

En este capitulo se discutirdn en detalle las principales
estructuras cristalinas de metales puros. En el Capitu-
lo 10 se tratardn las principales estructuras cristalinas i6-
nicas y covalentes que se presentan en los materiales ce-
rdmicos.

La mayoria de metales puros (aproximadamente un
90 por 100) cristalizan por solidificacién en tres es-
tructuras cristalinas compactas: cithica centrada en el
cuerpo (BCC) (Fig. 3.3a), ciibica centrada en las ca-
ras (FCC) (Fig. 3.3b) y hexagonal compacta (HCP)
(Fig. 3.3¢). La estructura HCP* es una modificacion
densa de la estructura cristalina hexagonal simple mos-
trada en la Figura 3.2. La mayorfa de los metales cris-
talizan en estas estructuras empaquetadas porque la
energia disminuye a medida que los dtomos se acercan
¥ se enlazan entre sf. De este modo las estructuras mds
compactas corresponden a ordenamientos de niveles
energéticos menores y més estables,

Deberfa recalcarse el tamafio extremadamente pe-
queio de las celdas unidad de las estructuras cristalinas
metdlicas que se muestran en la Figura 3.3. La arista del
cubo de la celda unidad del hierro ctibico centrado en el

cuerpo, por gjemplo, a temperatura ambiente es igual a
0,287 x 10° m, 0 0,287 nanémetros (nm)*. Por tanto, si
se alinearan celdas unidad de hierro puro, arista con
arista, en 1 mm habria:

1 celda unidad g
0,287 nmx10* mm/nm

=3,4810° celdas unidad!!

I mmx

Vamos a examinar con detalle la disposicidn de los
dtomos en las celdas unidad de las tres principales es-
tructuras cristalinas metélicas. Como aproximacién con-
sideraremos a los 4tomos en estas estructuras como es-
feras rigidas. La distancia entre los dtomos (distancia
interatémica) en las estructuras cristalinas puede ser de-
terminada experimentalmente por an4lisis de difraccién
de rayos X*. Por ejemplo, la distancia interatémica en-
tre dos dtomos de aluminio en un trozo de aluminio puro
a 20 °C es de 0,2862 nm. El radio del dtomo de alu
minio en el aluminio metal se toma como la mitad de
esta distancia interatémica, es decir, 0,143 nm, En las
Tablas 3.2 a 3.4 se dan los valores de radios atémicos
para algunos metales,

TABLA 3.2. Metales seleccionados que tienen estructura cris-
talina BCC a temperatura ambiente {20 °C) y su constante de
red y radio atémico

Meial Constante de red a (mm)  Radio atomico R* ()

Cromo 0,289 0,125

Hierro 0,287 0,124

Molibdeno 0315 0.136 l
Potasio 0,533 0231

Sodio 0,429 0,186 |
Téntalo 0,330 0.143 i
Volframio 0316 0,137

Vanadio 0,304 0,132 ]

*Caleulado a partir de la constante de red utilizando la Ec. (B R =328

FIGURA 3.3. Principales celdas unidad en las estructuras cristalinas de metales: a) Clbica centrada en el cuerpo; b) cabica cen-

trada en las caras, y c) hexagonal compacta.

* N. del T. La estructura denominada HCP no corresponde al sis-
tema hexagonal, puesto que éste sélo admite celda simple. En realidad
equivale a una celda romboédrica simple de mds dificil representacién.

* 1 nandémetro = 10~ metros.
+ Algunos de los principios del andlisis de difraccién de rayos X
se estudiardn en la Sec, 3.11.




TaBLA 3.3. Metales seleccionados que tienen estructura cris-
talina FCC a temperatura ambiente (20 °C) y su constante de
red y radio atomico

Constante de red a (nm)  Radio atémico R (nm)
0,405 0,143
0,3615 0,128
0.408 0,144
0,495 0,175
0352 0125
0,393 0,139
0,409 0,144

'+ Calculado a partir de la constante de red utilizando la Ec. (3.3), R = v2 af4.

. Estructura cristalina ciibica centrada
en el cuerpo (BCC)

gmmderemos en primer lugar la situacién de los dto-
en la celda unidad para la estructura cristalina BCC
da en la Figura 3.4a. En esta celda unidad las es-
as representan los puntos donde estén colocados los
omos e indican claramente sus posiciones relativas. Si
entamos los dtomos en esta celda como esferas ri-
la representacion de la celda unidad corresponde
mostrada en la Figura 3.4b. En esta celda unidad ve-
‘que el dtomo central estd rodeado por ocho veci-

» atomico y relacion cfa
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nos més proximos y se dice que presentan un nimero
de coordinacion de 8.

Si aislamos una esfera rigida tinica de la celda uni-
dad, obtenemos el modelo mostrado en la Figura 3.4c.
Cada una de estas celdas tiene el equivalente a dos dto-
mos por celda unidad. Un dtomo entero se encuentra en
el centro de la celda unidad y un octavo de esfera se en-
cuentra en cada vértice de la celda, lo que equivale a
otro dtomo. Asi, hay un total de 1 (en el centro) + 8 x
% 1/8 (en los vértices) = 2 dtomos por celda unidad. En
la celda unidad BCC los dtomos de cada vértice con-
tactan entre si a través de la diagonal del cubo, como se
muestra en la Figura 3.5, por lo que la relacion entre la
arista del cubo a y ¢l radio atémico R es

JBa=4R o a=% (3.1)

Si consideramos esféricos los dtomos en la celda
unidad BCC, se puede calcular el factor de empaqueta-
miento atémico (APF) utilizando la ecuacién

Factor de empaguetamiento atémico (APF)=
_ Vol de dtomos en la celda unidad
Volumen de la celda unidad

(3.2)

3.4. Metales seleccionados que tienen estructura cristalina HCP a temperatura ambiente (20 °C) y su constante de red,

Constante de red {nm) ;
a e Radio atémico R (nm) Relacidn (c/a) % de desviacion de la relacidn ideal
- 02973 0,5618 0,149 1,890 +15,7
0,4947 0,133 1,856 +13.6
1.633 0

0,5209 0,160 1,623 -0,66

0.4069 0,125 1,623 rm 0, 66

0,5148 0,160 1,593 -245

04683 0,147 1,587 { -2.81

0,3584 0,113 1,568 1 3,98

\3.4. Celdas unidad BCC: a) De posiciones atomicas; b) de esferas rigidas,

Celda unidad BCC mos-

FIGURA 3.5.
trando la relacion entre la constante de
red a y el radio atémico R.
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Problema ejemplo 3.1

la celda unidad del hierro.

Asi, 51 a es la arista del cubo, tenemos

donde R es el radio del 4tomo de hierro. Entonces

a

_ 4R _ 4(0,124 nm)

e

El hierro a 20 °C es BCC con dtomos de radio atémico de 0,124 nm. Calcule la constante de celda a para la arista del cubo de
Solucién: En la Figura 3.5 se ve que los dtomos de hierro en la celda unidad BCC se tocan a través de la diagonal del cubo.

\Ba=4R (3.1)

=0,2864 nm 4

Utilizando esta ecuacién, el APF para la celda uni-
dad BCC (Fig. 3.3a) resulta ser del 68 por 100 (véa-
se Problema ejemplo 3.2). Esto es, el 68 por 100 del
volumen de la celda unidad BCC estd ocupado por
dtomos, quedando un 32 por 100 de espacio vacio. La
estructura cristalina BCC no es una estructura com-

pacta, puesto que los dtomos podrian situarse atin mds
juntos. Muchos metales como hierro, cromo, volfra-
mio, molibdeno y vanadio tienen la estructura BCC a
temperatura ambiente. La Tabla 3.2 muestra las cons-
tantes de red y el radio atémico para varios metales
BCC.

Solucidn:

Calcule el factor de empaquetamiento atdémico para la celda unidad BCC, considerando los dtomos como esferas rigidas.

Volumen de los dtomos en la celda unidad BCC

APF=

Volumen de la celda unidad BCC

(3.2)

Puesto que tenemos dos dtomos por celda unidad BCC, el volumen de los dtomos de radio R en una celda unidad es

Vi = (2)(%:«?’} =8,373R

El volumen de la celda unidad es:

Asl,

APF

Vce:lda unidad

_ Viomos/eelda unidad _ 8,373 R%

-
Veelda unidad = @

Donde a es la constante de red. La relacion entre a y R se obtiene a partir de la Figura 3.5, que muestra como los dtomos de
la celda unidad contactan a través de la diagonal del cubo. Asi,

- 4R
V3a=4R o atm @3.0)

Vietdauidnd =@ =12,32 B

El factor de empagquetamiento atémico para la celda unidad BCC resulta ser

VY Cihnand

3.3.2. Estructura cristalina cubica centrada

en las caras (FCC)

sideremos ahora la representacion por puntos de la
2 unidad FCC de la Figura 3.6a. En esta celda uni-
y un atomo en cada vértice del cubo y uno en el
e cada cara. El modelo de esferas rigidas de la
.6b indica que los dtomos en la estructura cris-
estdn empaquetados tan juntos como es po-

sible. El factor de empaquetamiento para esta estructu-
ra compacta es de 0,74, que comparado con 0,68 de lz
estructura BCC nos indica que ésta no es compacta.
La celda unidad FCC tal como se muestra en la Fi-
gura 3.6¢ tiene un equivalente de cuatro dtomos por cel-
da unidad. Los ocho octavos de dtomo de los vértices
contabilizan como un dtomo (8 x 1/8 = 1) vy las seis
mitades de las caras del cubo contribuyen con otros tres
itomos, dando un total de cuatro dtomos por celda uni-




—
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i. En la celda FCC los dtomos contactan en la diago-
de la cara del cubo como se indica en la Figura 3.7,
1o que la relacién entre la arista del cubo a y el ra-
atémico R es:

4R
J2Ia=4R o a=
i ¥ o

(3.3)
~ EIl APF para la estructura cristalina FCC es de 0,74,
= es mayor que el factor 0,68 de la estructura BCC.
APF de 0,74 es el maximo de compacto posible para
féricos. Muchos metales como el aluminio,
lomo, niquel y hierro a temperatura elevada (de
1.394 °C) cristalizan en la estructura FCC. La Ta-
3 presenta las constantes de red y los radios até-
para metales FCC seleccionados.

Estructura cristalina hexagonal
compacta (HGP)

estructura cristalina mds comiin en metales es
a HCP presentada en la Figura 3.8. Los me-
cristalizan en la estructura cristalina hexagonal
 mostrada en la Figura 3.2 porque el APF es de-

3.6, Celda unidad FCC: a) De posiciones atémicas; b) de esferas rigidas, y c) aislada.

Ficura 3.7. Celda unidad FCC mostrando la relacién entre la
constante de red a y el radio atémico R. Como los atomos se
tocan a lo largo de |a diagonal de la cara, |/2a = 4R.

energia y una condicién mds estable formando la es-
tructura HCP de la Figura 3.8. El APF de la estructura
cristalina HCP es de 0,74, el mismo que el de la es-
tructura FCC, ya que en ambas estructuras los dtomos
estin empaquetados lo mds juntos posible. En ambas es-
tructuras HCP y FCC cada dtomo estd rodeado de 12

T_v/\y
[
f—a—
a) By ) €)
E M. Miller, «Chemistry: S and I icss, MeGraw-Hill, 1984, p. 296.]

Celda unidad HCP: a) De posiciones atémicas; b) de esferas rigidas, y c) celda unidad aislada.
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itomos, y por tanto cada dtomo tiene un nimero de
eoordinacion de 12. La diferencia entre el empaqueta-
miento en las estructuras cristalinas FCC y HCP se dis-
cutird en la Sec. 3.8.

Una celda HCP aislada se presenta en la Figura 3.8¢
y tiene el equivalente a seis dtomos por celda unidad.
Tres atomos forman el tridngulo del centro como se in-
dica en la Figura 3.8a. Tenemos seis dtomos con una
participacién de 1/6 en ambas bases, la inferior y la su-
perior, lo que representa un equivalente de dos dtomos
mds (2 x 6 % 1/6 = 2). Finalmente, tenemos medio dto-
mo en el centro de las bases superior ¢ inferior, resul-
tando el equivalente a un dtomo. El mimero total de ato-
mos en la estructura cristalina de la celda unidad HCP es
de3+2+1=6,

La relacién entre la altura ¢ del prisma hexagonal de
la estructura cristalina HCP y la arista de la base a se lla-
ma relacidn c/a (Fig. 3.8a). La relacidn c/a para una es-
tructura HCP ideal formada por esferas empaquetadas al
méximo es 1,633, En la Tabla 3.4 se presentan los prin-
cipales metales HCP y su relacion c/a. De los metales pre-
sentados, cadmio y cinc tienen una relacién ¢/a superior
a la ideal, lo que indica que los dtomos en estas estructu-
ras estdn ligeramente alargados a lo largo del ¢je ¢ de la
celda unidad HCP. Los metales magnesio, cobalto, circo-
nio, titanio y berilio tienen una relacién ¢/a menor que la
relacién ideal. Por tanto, en estos metales los dtomos es-
tan ligeramente comprimidos en la direccién del eje c.
Asi, los metales recogidos en la Tabla 3.4 presentan una
cierta desviacion del modelo ideal de esferas rigidas.

Problema ejemplo 3.3

Calcule el volumen de la celda unidad de la estructura cristalina del cine utilizando los datos siguientes: el cine puro tiene una
estructura cristalina HCP con unas constantes de red a = 0,2665 nm y ¢ = 0,4947 nm.

Solucién: El volumen de la celda unidad puede obtenerse determinando el drea de la base de la celda unidad y multiplican-

do ésta por su altura (Fig. 3.9).

El drea de la base de la celda unidad es el drea ABDEFG de la Figura 3.9a y b. Esta drea total consiste en la suma de las dreas
de seis tridngulos equildteros de drea ABC de la Figura 3.9b. A partir de la Figura 3.9¢,

Area del tridngulo ABC = é(base)(n.llura)

A partir de la Fig.3.95

1(a)(asen 60°) = L a* sen 60°

El drea total de la base = (6) (% a* sen 60”}

A partir de la Fig. 3.9a

=3a’ sen 60°

Volumen de la celda unidad HCP del cinc= (3 a® sen 60°)(c)

=(3)(0,2665 nm)*(0,8660)(0,4947 nm)

=0,0913 nm® 4
L+
l F E G D
o
G n
A'.,_g_,{-’? Al_,_ﬂ.__.IB
a) ] c)

FicurA 3.9. Diagramas para calcular el volumen de la celda unidad HCP. a) Celda unidad HCP; b) base de la celda unidad HCP,

¥ ¢} triangulo ABC separado de la base de la celda unidad.
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el infinito, Asi, @, = e, a;, = e y a; = =. El gje ¢, sin
embargo, es unitario, ya que el plano basal superior in-
tersecciona al eje ¢ a una distancia unidad. Tomando los
reciprocos de estas intersecciones tenemos los indices
de Miller-Bravais para el plano basal HCP. Asi, h = 0,
k=0, i=0y!=1.El plano basal HCP es, por tanto,
cero-cero-cero-uno o el plano (0001).

Planos del prisma. Utilizando el mismo método. las
intersecciones del plano frontal del prisma (ABCD) de
la Figura 3.17h son a, = +1, a4, = e0, a3 = -1 y ¢ = 0.
Tomando los reciprocos de estas intersecciones tenemos
h=1k=0,i=-1yl=0,oel plano (1010). Andloga-
mente, el plano del prisma ABEF de la Figura 3.17b tie-
ne los indices (1100) y el plano DCGH los indices
(0110). Todos los planos del prisma HCP pueden ser
identificados colectivamente como la familia de planos
{1010}.

A veces, los planos HCP son identificados sola-
mente por tres indices (hkl)*, puesto que /i + k = —i. Sin
embargo, los indices (hkil) se utilizan habitualmente,
puesto que ponen de manifiesto el cardcter hexagonal de
la celda unidad HCP.

indices de direccién en las celdas
unidades HCP®

3.7.2.

En las celdas unidad HCP las direcciones se indican ha-
bitualmente por cuatro fndices u, v, 1 y w encerrados en-
tre corchetes como [uvtw]. Los indices u, v y ¢ son los
vectores de la red en las direcciones a,, a, y a;, respec-

* N. del T. Dado que la parte anterior de a, se considera negativa
para matener la alternancia de signos y que el eje a, es la bisectriz de
a; ¥ a, siempre se cumplird que —f = h+ k.

° El tema de los indices de direccion para las celdas unidad he-
xagonales no se presenta normalmente en un curso de introduceién a
los materiales, pero se incluye aquf para estudiantes avanzados.

tivamente (Fig. 3.16) v el indice w es un vector reticu-
lar en la direccién c. Para mantener la uniformidad en-
tre las direcciones y los planos HCP se ha acordado que
para las direcciones u + v = —1.

Ahora se pueden determinar los {ndices hexagonales
de Miller-Bravais para las direcciones a;, a, y a; que son
los ejes basales positivos de la celda unidad hexagonal.
Los indices de la direccién a, se dan en la Figura 3.18a,
los indices de la direccion a, en la Figura 3.18b y los in-
dices de la direccion a; en la Figura 3.18¢. En la Figura
3.184 se indican los indices para la direccién ¢ y también
para la direccién a;. La Figura 3.18¢ resume las direc-
ciones positivas y negativas en el plano basal superior de
la estructura cristalina hexagonal sencilla.

3.8. Comparacién de estructuras
cristalinas FCC, HCP y BCC

3.8.1. Estructuras cristalinas cibica
centrada en las caras y hexagonal

compacta

Como se ha indicado anteriormente, las estructuras cris-
talinas HCP y FCC son estructuras compactas. Esto es,
sus dtomos, que se consideran aproximadamente como
«esferas», estin empaquetados lo mds juntos posible de
forma que se alcanza un factor de empaquetamiento de
0,747. El plano (111) en la estructura cristalina FCC pre-
sentado en la Figura 3.19a tiene un orden de empaque-
tamiento idéntico al de los planos (0001) de la estruc-
tura cristalina HCP presentado en la Figura 3.195. Sin

7 Como se indicé en la Sec. 3.3, los dtomos en la estructura HCP
se desvian varios grados de la situacidn ideal. En algunos metales
HCP los dtomos estan alargados a lo largo del eje ¢ v en otros casos
estdn comprimidos a lo largo del eje ¢ (véase Tabla 3.4).

(0001)

& N i
l _ ? s La interseccién

rl F es+1
5 —a S SO =
Lainterseccion” A & La interseccién
es—1 b LR |
a La interseccién —43
es+l
a) b)

(1100)

bt G
aiN_ [ INB Ca (0110)

=@,
’a
i

(1010)
|

FiGURA 3.17.

indices de Miller-Bravals de los planos cristalinos hexagonalss: a) planos basales, y b) planos del prisma.
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3.18.
ion del eje +a, en el plano basal; b) direccion del eje

e W G. Moffat, G. W. Pearsall y J. Wulff, «The Structure and Properties
5w, vol, I, «Structure«, Wiley, 1964, p. 51.)

3.19. Gomparacion de la: a) estructura cristalina FCC

do los planos de empaguetamiento compacto (111),
ructura cristalina HCP mostrando los planos de empa-
o compacto {Q001).

Indices de Miller-Bravais de direccion en la estructura cristalina hexagonal para las direcciones principales:

+a, en el planc basal; ¢ direccion del gje +a; en el plano basal;

ion del eje +a, incorporando el eje ¢, y €) las direcciones de Miller-Bravais positivas y negativas estan indicadas en
ctura cristalina hexagonal sencilla en &l plano basal superior.

embargo, las estructuras cristalinas tridimensionales
FCC y HCP no son idénticas, puesto que hay una dife-
rencia en el orden de apilamiento de los planos atémi-
cos, que puede describirse mejor considerando el apila-
miento de esferas rigidas representando dtomos. Como
analogia podemos imaginar el apilamiento de planos de
canicas de igual tamafio, unos sobre otros, minimizan-
do el espacio entre canicas.

Consideremos primero un plano de empaqueta-
miento compacto de dtomos designado por plano A,
como se muestra en la Figura 3.20a. Obsérvese que hay
dos tipos diferentes de espacios vacios o huecos entre
los dtomos. Los huecos sefialados en la parte superior
de la pdgina se designan por huecos a y los que estin
en la parte inferior de la pdgina, huecos b. Un segundo
plano de dtomos puede situarse sobre los huecos a o b
y se consigue la misma estructura tridimensional. Si-
tuemos el plano B sobre los huecos a, como se muestra
en la Figura 3.20b. Ahora, si un tercer plano de dtomos
se coloca sobre el plano B para formar una estructura
compacta, es posible formar dos estructuras compactas
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o Plana A
plano &
hueco a

hueco &

(Adaptado de P. Ander y A, J. §
FIGURA 3.20.

«Principles of Ch

istrys, Maemillan, 1963, p, 661.)
Formacion de las estructuras cristalinas HCP y FGC por apilamiento de planos atomicos. &) Plano A mostrando

los huecos a y b; b) plano B colocado en los huecos del plano A; c) tercer plano colocado en los huecos b del planc B, dando
otro plano A y formando una estructura cristalina HCF, y d) el tercer plano colocado en los huecos a del plano B, dando un nue-

vo plane C y formande una estructura cristalina FCC.

diferentes. Una posibilidad es colocar los dtomos del
tercer plano en los huecos b del plano B. Asi, los dto-
mos de este tercer plano estardn directamente sobre los
del plano A y se puede designar este plano como otro
plano A (Fig. 3.20c¢). Si los planos sucesivos de dtomos
se colocan en este mismo orden de apilamiento, la se-
cuencia de apilamiento de la estructura tridimensional
obtenida puede ser designada por ABABAB... Asi, una
secuencia como esta conduce a una estructura cristalina
HCP (Fig. 3.195).

La segunda posibilidad de formar una estructura
compacta es colocar el tercer plano en los huecos a del
plano B (Fig. 3.204). Este tercer plano se designa por C,
va que los dtomos no estdn directamente sobre los del
plano B o los del plano A. La secuencia de apilamiento
en esta estructura compacta se designa por ABCAB-

CABC... y da lugar a la estructura FCC mostrada en la
Figura 3.19a.

3.8.2. Estructura cristalina cubica centrada

en el cuerpo

La estructura BCC no es una estructura de empaqueta-
miento compacto y por tanto no presenta planos de em-
paquetamiento compacto como los planos {111} en la
estructura FCC y los planos {0001} en la estructura
HCP. Los planos mds densamente empaguetados en la
estructura BCC son la familia de planos {110}, de los
que el plano (110) se presenta en la Figura 3.215. Sin
embargo, los dtomos de la estructura BCC tienen direc-
ciones de empaquetamiento compacto en las diagonales
del cubo, cuyas direcciones son (111).

[in i

plano = “7
{110y
I

f Za i

by

o) Segiin W, G. Moffar, G. W. Pearsall v J. Wulff, «The Siritcture and Prop
FIGURA 3.21.

ies of Materialss, vol. I+ «Structu

. Wiley, 1964, p, 51.]

Estructura cristalina BCC mostrando: &) el plano (100}, y b) una seccion del plano (110). Obsérvese que no se tra-

12 de una estructura compacta pero que las diagonales son direcciones compactas.




Calculos de densidad
volumétrica, planar y lineal
de celdas unidad

Densidad volumétrica

3.9.

3.9.1.

Utilizando ¢l modelo de esferas rigidas para la estruc-
‘tura cristalina de la celda unidad de un metal y un valor
de radio atémico del metal obtenido por andlisis de di-
fraccién de rayos X se obtiene un valor de la densidad
~volumétrica de un metal, utilizando la ecuacién

Densidad volumétrica de un metal=p, =
_  Masa/celda unidad
" Volumen/celda unidad

(3.5)
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En el Problema ejemplo 3.11 se obtiene un valor de
8,98 Mg/m* (8,98 g/em’) para la densidad del cobre. El
valor experimental tabulado para la densidad del cobre
es 8,96 Mg/m* (8,96 g/cm?). La densidad ligeramente
inferior del valor experimental puede atribuirse a la au-
sencia de dtomos en algunas posiciones atGmicas (va-
cantes), defectos de linea y uniones defectuosas entre
los granos (limites de grano). Estos defectos cristalinos
se discutirdn en el Capitulo 4. Otra causa de la discre-
pancia puede deberse a que los dtomos no son esferas
perfectas.

3.9.2. Densidad atémica planar

A veces es importante determinar la densidad atémica
en varios planos cristalinos. Para ello se calcula una

ema ejemplo 3.11

T

i 4R _ (4)(0.1278 nm)

La densidad volumétrica del cobre = p,, =

cobre tiene una estructura cristalina FCC y un radio atdmico de 0,1278 nm. Considerando los dtomos como esferas rigidas
se tocan entre si a lo largo de la diagonal de la celda unidad FCC como se muestra en la Figura 3.7, calcule el valor tecri-
de la densidad del cobre en megagramos por metro cdibico. La masa atémica del cobre es de 63,54 g/mol.

cién: Para la celda unidad FCC, y2a=4R, donde a es la constante de red en la celda unidad y R es el radio del dtomo-

=10,361 nm
(3.5)
Masa/celda unidad

Volumen/celda unidad

£a la celda unidad FCC hay cuatro diomos/celda unidad. Cada §tomo de cobre tiene una masa de (63,54 g/mol)/(6,02 x 107
as/mol). Asf, la masa m de los dtomos de cobre en la celda unidad es

_ (4 d1omos)(63.54 g/mol) [ 10° Mg

men V de la celda unidad del Cu es

 la densidad del cobre es

vV 4,70x107% m

"= 6.02x10 dtomos/mol |

3 107
V=ga"=| 0,361 nmx
nm

po= A2 XD VE g 98 Mg/m?

] =4,22x107%* Mg
g

3
"'] =4,70%10% m?

(8,98 glem*) 4

llamada densidad atémica planar utilizando la

Densidad atdmica planar=p , =

N.? equivalente de dtomos cortados
por el drea seleccionada
Area seleccionada

(3.6)

convenio se utiliza en estos cilculos el drea de
0 que corta a una celda unidad, como muestra

por ejemplo la Figura 3.22 para el plano (110) en una
celda unidad BCC. Para que el drea de un dtomo se
contabilice en este célculo el plano de interés debe cor-
tar el centro del dtomo. En el Problema ejemplo 3.12
el plano (110) corta el centro de cinco dtomos, pero
s6lo se contabiliza el equivalente a dos dtomos, pues-
to que sélo una cuarta parte de cada uno de los dtomos
de los cuatro vértices estd incluida en el drea de la cel-
da unidad.
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b)

Figura 3.22,
celda unidad BCC cortada por el plano (110).

&) Celda unidad de posiciones atémicas BCC mostrando un plano (110) sombreado, y b) drea de los 4tomos en la

Problema ejemplo 3.12

Calcule la densidad atémica planar o, en el plano (110) de la red BCC del hierro ¢ en dtomos por milimetro cuadrade. La cons-

tante de red del hierro « es 0,287 nm.
Solucidn:

_ N7 equivalente de dtomos cuyos centros estin cortados por el drea seleccionada

Py

Area seleccionada

(3.6)

El niimero equivalente de dtomos cortado por el plano (110) en términos de drea dentro de la celda unidad BCC se muestra

en la Figura 3.22 y es:

1 dtomo en el centro +4 x4 de dtomo en los cuatro vértices del plano =2 dtomos

El drea interceptada por el plano (110) dentro de la celda unidad (drea seleccionada) es
(\E&){a) =2a?

Asi la densidad atémica planar es

2 dtomos

_ 17,2 dtomos

Pr= 77300287 nm)®

nm?

17,2 dtomos
=

2
nm=

10" nm®

mm?”

=1,72%107" dromos/mm®

3.9.3. Densidad atémica lineal

Algunas veces es importante determinar la densidad
atémica de varias direcciones en las estructuras cristali-
nas. Para ello se calcula una magnitud llamada densidad
atomica lineal a partir de la relacién:

Densidad atdmica lineal = p, =

N.° de didmetros atomicos cortados por la longitud
_ seleccionada de ]a linea en la direcei6n de interés

Longitud seleccionada de Ia linea

(3.7

£l Problema ejemplo 3.13 muestra cémo puede cal-
‘suiesse Ia densidad atémica lineal en la direccién [110]
8= & red cristalina del cobre puro.

3.10. Polimorfismo o alotropia

Muchos elementos y compuestos existen en mds de
una forma cristalina en diferentes condiciones de
temperatura y presion. Este fendmeno se llama poli-
morfismo o alotropfa. Muchos metales de importan-
cia industrial como el hierro, titanio y cobalto sufren
transformaciones alotrépicas a temperaturas elevadas
a presion atmosférica. La Tabla 3.5 recoge algunos
metales seleccionados que presentan transformacio-
nes alotrépicas y los cambios de estructura que tienen
lugar.
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Problema ejemplo 3.13

FCC y tiene una constante de red de 0,361 nm.

Utilizando la Ec. 3.7 la densidad atémica lineal es

Calcule la densidad atémica lineal p, en la direccién [110] de la red cristalina de cobre en dtomos por milimetro. El cobre es

Solucién: Los dtomos cuyos centros corta la direccion [110] se muestran en la Figura 3.23. Se escoge como longitud de la lfnea
Ia diagonal de la cara de la celda FCC, que es a+/2 . Bl mimero de didgmetros atémicos cortados por esta linea es 4 +1+4 =2 dromos.

_ 2dwomos _ 2dtomos 3,92 dtomos
A= e T JEO36lam) om
3,92 dtomos o 10° nm
nm
=3,92x10° dtomos/mm
z
J:
2] l
4 > ¥
X,
[11o]

dad FCC.

Figura 3.23. Diagrama para calcular la densidad
atémica lineal en la direccion [110] en una celda uni-

TapLa 3.5. Formas cristalinas alotropicas de algunos metales
Estructura cristalina
a temperatura ambiente A olras lemperamras
FCC BCC (> 447 °C)
HCP FCC (> 427 °C)
HCP. BCC (= 1.742 °C)
BCC FCC (912-1.394 °C)
BCC (> 1.394 °C)

BCC HCP (< =193 °C)
BCC HCP (< -233 °C)
HCP BCC (= 234 °C)
HCP BCC (> 883 °C)
HCP BCC (> 1.481 °C)
HCP BCC (> 872 °C)

El hierro se presenta en estructura cristalina BCC y
- FCC en el rango de temperaturas que va desde tempera-
tura ambiente hasta la temperatura de fusién a 1.539 °C
como se muestra en la Figura 3.24. El hierro alfa (a)
existe desde —273 hasta 912 °C y tiene una estructura
cristalina BCC. El hierro gamma (y) existe desde 912
hasta 1.394 °C y tiene una estructura cristalina FCC. El
hierro delta () existe desde 1.394 °C hasta 1.539 °C,

que es la temperatura de fusion del hierro. La estructu-
ra cristalina del hierro d es también BCC pero con una
constante de red mayor que la del hierro a.

¢ Hierro liquido
153044 )
1394 Hierro delta () (BCC)
Hierro gamma (y) (FCC)
912 4
E
P
[5 Hierro alfa () (BCC)
anl

FiGURA 3.24. Formas cristalinas alotropicas del hierro entre
distintos rangos de temperatura a presion atmosférica.
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Problema ejemplo 3.14

Calcule el cambio de volumen tedrico que acompafia a la transformaci6n alotrépica en un metal puro desde la estructura FCC a
BCC. Considere el modelo de esferas rigidas y que no existe cambio de volumen atémico antes y después de la transformacion.

Solucién: En la celda unidad de la estructura cristalina FCC los dtomos estdn en contacto entre si en la diagonal de las caras,

como se muestra en la Figura 3.7. De este modo

V2a=4R o a=§;§-

(3.3)

En la celda unidad de la estructura cristalina BCC, los dtomos estdn en contacto a lo largo de la diagonal del cubo, como se

muestra en la Figura 3.5. De este modo )

J3a=4R o a=%—,§=

(3.1

El volumen por dtomo de la estructura cristalina FCC, puesto que tenemos cuatro dtomos en la celda unidad, es

T
T

o [43

7

J@)-see

El volumen por dtomo de la estructura cristalina BCC, puesto que tenemos dos dtomos en la celda unidad, es

Voep=—=
RCC 2

a‘_[m

V3

Jg-onr

El cambio de volumen asociado a la transformacion de la estructura eristalina FCC a BCC, asumiendo que no existe cambio

en el radio atémico, es
AV _ Yace = Ve

Vece Ve
(616K -5.66R° .
-—[W]IOO%— +8,8% 4
3.11. Andélisis de estructuras 3.11.1. Fuentes de rayos X

cristalinas

El conocimiento actual de las estructuras cristalinas se
ha obtenido principalmente por la téenica de difraccién
de rayos X que utiliza radiacién de aproximadamente la
misma longitud de onda que la distancia entre los pla-
nos de la red cristalina. Sin embargo, antes de discutir
de qué forma los rayos X son difractados por los crista-
les debemos considerar cémo se obtienen los rayos X
para aplicaciones experimentales.

Los rayos X utilizados en la difraccién son radiaciones
electromagnéticas con longitudes de onda entre 0,05 ¥
0,25n0m (0,5y 2,5 A). Para poder comparar, Ia longitud de
onda de la luz visible es del orden de 600 nm (6.000 A).
Para producir rayos X para aplicaciones en difraccion se
necesita aplicar un voltaje de unos 35 kV entre un ca-
todo y un dnodo metdlicos, ambos en el vacio, como se
presenta en la Figura 3.25. Cuando el filamento de vol-
framio del cdtodo se calienta, se liberan electrones por
emisién termoidnica y se aceleran a través del vacio de-

Agua de

refrigeracidn

de volframio

Filamento

\Yidrio

—p

Anticdtodo-—7

o

Ventanas de berilio, Rayos X

Copa metdlica de enfoque

(Segiin B. D. Cullity, «Elements af X-Ray Diffractions, 2.° ed., Addison-Wesley, 1978, p23)

FIGURA 3.25. Diagrama esquematico de la seccién transversal de un tubo de rayos X de filamento sellado.




