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Temario

• Física/Química del Estado Sólido = Mineralogía

• Estructura = reticulo + simetría + átomos

• Retículo (lattice)

• Simetría rotacional (estática)= 32 grupos planos

• Simetría traslacional (dinámica)= 230 grupos espaciales

• Coordenadas atómicas: escalares y fraccionales



qué es un mineral? - sólido cristalino natural
- composición definida (pero no fija)



ESCALA MACROSCÓPICA 
(MUESTRA DE MANO)

forma externa
(cm-mm)



ESCALA MICROSCÓPICA 
(MICROSCOPIO ÓPTICO, LUZ REFLEJADA)

forma externa
(mm-μm)



ESCALA MICROSCÓPICA 
(MICROSCOPIO ELECTRÓNICO DE  BARRIDO,  SEM)

forma externa
(μm)



ESCALA NANOMÉTRICA
(MICROSCOPIO ELECTRÓNICO DE  TRANSMISIÓN, TEM)

forma externa e interna (estructura) (μm-nm)



Nanofibras de Cristobalita en Ceniza Volcánica

Reich et al., 2009 Geology

Reich et al., 2009 Nature

Nanopartículas de Oro y Plata 
en Pirita y CuS

Reich et al., 2005 Geochimica Cosmochimica Acta

Reich et al., 2010 Geochimica Cosmochimica Acta



ESCALA ATÓMICA
(MICROSCOPIO DE EFECTO TÚNEL, STM)

forma interna o estructura (nm-Å)

STM



ESCALA ATÓMICA
(MICROSCOPIO DE EFECTO TÚNEL, STM)

átomo de Au en superficie de FeS



Mineralogía = Física y Química del Estado Sólido

http://folk.uio.no/dragos/Solid/FYS230-Exercises.html



intuitivamente, qué es una estructura 
cristalina (EC)?

EC = A + R + S

A = átomos
R = retículo (lattice)
S = simetría



un mineral es una “sociedad” altamente ordenada 
y que obecede a reglas bien definidas

EC = A + R + S ??



RED CRISTALINA sistema de coordenadas

OPERACIONES 
DE SIMETRÍA

“donde nos paramos”

ATOMOS/
MOLECULAS

identidad del sistema
“quienes somos”

instrucciones
“como nos relacionamos”

+

+

=
ESTRUCTURA CRISTALINA 

(MINERAL)
“sociedad”



1. Átomos



Binding potential

(ej. tipo Born-Mayer)

(ej. tipo Coulomb)



Potencial de Lennard-Jones



En minerales...

Reich et al., 2007 Geochimica Cosmochimica Acta

Potenciales de enlace en el circón (ZrSiO4)

Coulomb Born-Mayer



2. Retículo (lattice)

es una construcción VIRTUAL, un marco de referencia o 
“sistema de coordenadas”  definido por el observador



14
Retículos de Bravais
(tridimensionales)

definen la geometría 
del marco de referencia



Coordenadas cristalográficas (de los átomos en el retículo)

coordenadas atómicas
(cartesianas)

coordenadas  
fraccionales

coord. “reales”, determinadas
 mediante difracción de rayos X

coordenadas “unitarias” reducidas a la 
unidad en cada eje

más usadas
porqué?

www.minsocam.org

xFe = 2.3 Å
yFe = 1.5 Å
zFe = 0.9 Å

celda cub = 5 Å 

x’Fe = 2.3/5 = 0.46
y’Fe = 1.5/5 = 0.3
z’Fe = 0.9/5 = 0.18

celda cub = 1



transformación de coordenadas cartesianas (Xc) a
 fraccionales (Xf) mediante la matriz de transformación N
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transformacion de coordenadas fraccionales (Xf) a
 cartesianas (Xc) mediante la matriz de transformación M

  

€ 

X c = M X f
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Indices de Miller y espacio recíproco

notación hkl

( ) ?
[ ] ?
{ } ?

h = 1/a
k = 1/b
l = 1/c

“recíprocos”



De dónde vienen los índices de Miller?
El espacio real (estructura, a,b,c) se relaciona con el 

espacio recíproco (hkl) mediante la transformada de Fourier

a(Å)

b(Å)

transformada
de Fourier

espacio real espacio recíproco

densidad electrónica

cada punto (intensidad) representa
un set de planos cristalográficos

nλ=2dsinθ



3. Simetría

Rotacional (Sin traslación)
operación

elemento



14 retículos de Bravais
+

4 operaciones de simetría rotacional
=

32 grupos puntuales (”point groups”)



Simetría traslacional

operación: reflección con traslación

elemento: plano de deslizamiento
(”glide plane”)

glide
(reflección + traslación)

eje de tuerca
(rotación + traslación)







14 retículos de Bravais
+

operaciones de simetría rotacional
+

 operaciones de simetría traslacional
=

230 grupos espaciales (”space groups”)



230 grupos espaciales



Grupos espaciales

simetría estática
+ retículo

simetría estática + dinámica 
+ retículo

32 grupos 
puntuales

230 grupos 
espaciales



algunas sociedades expresan muy bien sus caras, 
con un evidente orden (forma) externo

... otras no expresan su orden interno al manifestarse



La forma externa (o desarrollo de caras 
cristalinas) depende de 2 factores:

- factor intrínseco: resultado de la estructura cristalina

- factor extrínseco: resultado de las condiciones de    
formación

“cadenas de enlace periódicas” (periodic bond chains)

cristalización rápida/lenta, con espacio/sin espacio, etc



Cadenas de enlace periódicos (+-+-+-)

celda unitaria NaCl

(100) (001)

(010) (111)

qué caras son 
más estables?



Cadenas de enlace periódicos

(001)

(100) (010)

Las caras más estables (por ende que tienen la posibilidad 
de desarrollarse) son aquellas que NO poseen momento 

dieléctrico (es decir, eléctricamente neutras)

caras que poseen alternancia periodica de Na+ y Cl-



Próxima clase: Jueves 3 Noviembre

Radiación electromagnética, óptica, microscopía

Lectura 2 (enlaces), Lectura 2a (electromag.)


