Estructura cristalina diamante
Una de las formas alotrópicas del C es la del Diamante, cuya celda cristalina se muestra en la Fig. 1. Es esta celda la que, por traslación paralela, permite generar (idealmente) el cristal. 

El  C diamante es un material  covalente. Además del Carbono, otros tres elementos puros (Si, Ge y Sn), también pueden presentar esa misma estructura. Más allá de los elementos puros, hay varios compuestos binarios que son variaciones de la estructura cristalina diamante. Entre ellos cabe mencionar la cristobalita alfa (covalente) y el ZnS (blenda, un cristal iónico).

[image: image10.png]“(L961) $56 ‘SSI ‘22uaig ‘AaNng “d “d 12 ONOYLS ‘N 'H NVWNANNVH ‘d ¥ (1)
*LIoWAS 9p anuad un sed 159U 2IPILIY) UN,P 211U 9 anb zonb
-IRWAY 1 — Ud QULIOJSue) 383 X jurod anbeys (uorsioaur a9padde stojred) jurod un g j10dder red sLowiAs Bl sue (o)

{, SOQI[OI SA[[-JUOS SIINJONIIS XNAP SIO JUIWUWIOD) WU B[ IS9 9JISUIP BS 10 ‘JUBW
-eIp np anbiqno aInjonis B] swwod sanbripeny sojuseAod suosiel] sap opssod
‘dJeuogexay ‘JuBWeRIP NP 2INPNNS B *(,,) I0IBIOGR[ US 93NpoIdal 13 $AI0QW
SOp SUEBDP 9)I9ANOOYP 219 B JUBWIEIP NP dINJONIIS B[ 9P 9[RUOTEXIY dULIO] du()

ou12 ap aunfjns np PUOSYPXY 24N1ONAIS

s dIv §9°S asuyz
SEy oIS UAS Suz
9%°9 qsuf L¥'9 I3V
09 syup 7S DD
NEge SPO Y 9TY J0D
D [DISLLD) D [DISLLD)

21n3oNn13s 93390 juepssod sdiod op sojdwroxg

Jurod un e j10dder red auouwiAs aun
suep juerreAur sed 3so,U IPIO 199 ¢ QUZ " "SUZ " "SUZ 1S9 21pI0,] (0€ ‘1) SuZ sueq
'Sowoje, p Q0udsqe aun judjuasaidar syurod S9] nO DD DD DD 189 AIpIo ] (6T 19
87 'S1J) juBWRIP 9] SUB( 2qnd np deuOIeIp dun p 3uo| 9] sdwOIR SIP uonisod
-SIp B[ 9pIe3al UO,] IS JUIPIAY JUIWRIAINONIRd 1S9 100D ‘(91) 9SIOAUI JLIJQWIAS 9130
sed opassod au Quz op aInjonis gl ¢ suisioa sayooid snjd xnap jueudiol juowsas
Np NAI[IW NE ISIOAUI JAIQUWAS Op 213U un IpIssod JuBWERIP NP INONIS B

"2Ipoe1)9) un p Jowuwos ne sysodsip a9soddo 90adsa | ap
sjueisIpinbg sowoje anjenb oAno1) uo ‘Qwole anbeyd o9p INOINY ‘I[[UUONUIAUOD
o[rewr Jed QUZ 9P SI[NOJ[OW dIjeNb 00AB $99I1IUID SI0BJ B anbigno 159 neasar 9

~anbignd ouiz ‘sanbLIpae1)Q) SUOSIBI[ S| JUBIUOW
op QINyNS NP SUI[[BISLId ININNS (O N1y JUBWBIP NP SUI[[RISLId ANPNNS ¢ 3]

R e | AR S




[image: image2.png]...........





[image: image3.png]



Fig. 1 Celda del Carbono Diamante, en distintas representaciones
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Fig. 2
Figura de un “cubo auxiliar” de los enlaces covalentes del C en el diamante. (Esto NO es una celda)
Para el caso del C diamante, establezcamos la relación entre enlace y estructura cristalina. La Fig. 2 muestra un “cubo auxiliar” ilustrando los 4 enlaces de un átomo cualquiera de C en el Diamante, debidos a la hibridización sp3. Nótese que en ese cubo auxiliar hay un átomo de C al centro, y también hay átomos de C en 4 vértices no contiguos (o alternados). El átomo central está en la mitad de las diagonales de este cubo auxiliar.

Para comprender el orden atómico en la celda cristalina del Diamante, considerémosla dividida en 8 cubos menores, ver Fig. 3. Nótese que de esos 8 cubos menores, 4 corresponden a los cubos auxiliares de la Fig. 2, en tanto que los otros 4 no tienen átomos en su centro, aunque sí en 4 esquinas no contiguas. Nótese que esta estructura es mucho menos densa que la de los cristales predichos por el modelo de esferas duras, para iones con simetría esférica. Aquí los cuatro enlaces dirigidos de cada carbono limitan la densidad.
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Fig. 3 Celda del C Diamante dividida en 8 cubos menores.
La Fig. 4 muestra los dos cubos menores de la parte baja de la Fig. 3, que corresponden a cubos auxiliares. 
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Fig. 4 Dos cubos auxiliares como los que van en la parte baja de la celda de la Fig. 3.
Al analizar la celda del Diamante, ver Figs. 1 y 3, se deduce que:

-la celda de red es CCC

-el motivo tiene dos átomos por nodo. Un nodo se ubica en el origen y el otro en un cuarto de la diagonal de la celda: C(000) y C(¼  ¼ ¼).


[image: image8]
Fig. 5 Celda cristalina del ZnS.

La Fig. 5 ilustra la celda cristalina del ZnS (blenda), un cristal iónico. En este caso, se deduce que la red nodal es CCC, y el motivo Zn(000) y S(¼  ¼ ¼). (Por supuesto que el Zn se puede cambiar por el S, y viceversa).

Finalmente, la Fig. 6 muestra un cristal de cristobalita alfa, otro cristal covalente de fórmula estequiométrica SiO2. Nótese que esta estructura es similar a la del C Diamante, sólo que hay que reemplazar los átomos de C por átomos de Si y, entre dos átomos de Si (de valencia 4), siempre hay que poner un átomo de O (de valencia 2). (Es como tomar cada  C y reemplazarlo por un Si rodeado por 4 mitades de O; ello da SiO2).
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Fig. 6  Cristobalita alfa, una de las formas alotrópicas del SiO2.
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montrant les liaisons tétraédriques. zinc cubique..

Le réseau est cubique a faces centrées avec quatre molécules de ZnS par maille
conventionnelle. Autour de chaque atome, on trouve quatre atomes équidistants
de I’espéce opposée disposés au sommet d’un tétraedre.

La structure du diamant posséde un centre de symétrie inverse au milieu du
segment joignant deux plus proches voisins ; la structure de ZnS ne possede pas
cette symétrie inverse ('©). Ceci est particuliérement évident si I’on regarde la dis-
position des atomes I¢ long d’une diagonale du cube. Dans le diamant (Fig. 28
et 29) 'ordre est CC..CC..CC, ou les points représentent une absence d’atomes.
Dans ZnS (Fig. 30) 'ordre est ZnS..ZnS. .ZnS ; cet ordre n’est pas invariant dans
une symétrie par rapport a un point.

Exemples de corps possédant cette structure

Cristal a Cristal a
CuF 426 A CdS 587 A
CuCl 5,41 InAs 6,04
Agl 6,47 InSb 6,46
ZnS 5.4l SiC 4:35
ZnSe 5,65 AlP 5,42

Structure hexagonale du sulfure de zinc

Une forme hexagonale de la structure du diamant a été découverte dans des
météorites et reproduite en laboratoire (7). La structure du diamant, hexagonale,
posséde des liaisons coyalentes tétraédriques comme la structure cubique du dia-
mant, et sa densité est la méme. Comment ces deux structures sont-elles reliées ?

(%) Dans la symétrie par rapport & un point (parfois appelée inversion) chaque point r est transformé en — r. Remar-
quez que le centre d’un tétraédre n’est pas un centre de symétrie.
(*7) R. E. HANNEMAN, H. M. STRONG et F. P. BUNDY, Science, 155, 955 (1967).
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