Estructurasy su determinacion.

-Periodicidad. Smetrias. Definiciones.
-Estructuras Cristalinas.
-Otros tipos de ordenamientos.
-Difraccion de ondas en cristales:
-Condicion de Bragg
-Red reciproca.




Estructura:
Red + Base = Estructura Cristalina

Simetria: La estructura es invariante (no cambia) bajo
determinadas operaciones.

* Tradlaciones. T =u, a, + U, 8, + Uy a5

 Puntuales. rotacionesy reflexiones.




Base: conjunto de atomos ligados a
cadasitiodelared

=xa tya+za,
0<x,y;7 <1

Celda Primitiva: paralepipedo definido por
los vectores a, a, a;

Hay un punto de lared
por celda primitiva.

Vol=|a;(a, x ay)|




Construccion de Wigner-Seitz

Tipos de Redes: Compatibilidad de rotaciones + traslaciones.
Solo las rotaciones 217n, n=1,2,3,4 y 6 estan permitidas.
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Arrows indicate translational symmetries of the shortest translational summetries.
lattjce. Combining two symmetries (3 and &) produces Combining twao di_sp]acements The plane is covered by rhombuses {deformed
a third (c). produces a new displacemant squares). Tiles with parallel edges lie in rows
that is shorter than the (shaded) separated by large (L) and small {S)
hypothetical symmetries. intervals.




Redes en dos dimensiones:
5 redes de Bravais

Oblicua, Cuadrada, Hexagonal,
Rectangular, Rectangular centrada.

Redes en tres dimensiones: 14 redes de Bravais.
Cubica.....




Las 14 redes de Bravais en 3 dimensiones

body-centered

tace-centered

Table 2.6.1. The 14 Bravais lattices in three dimensions.

Number of Restrictions on
lattices Lattice conventional cell
System in system symbols axes and angles
Triclinic 1 P a*b+c
aFEBFy
Monoclinic 2 PC a#*bs#c
a=y=90°+#p8
Orthorhombic 4 PC,LF a¥b+c
o = ﬂ = 'y = 90°
Tetragonal 2 Pl a=b#c
o= ﬂ =y = 90°
Cubic 3 P or SC a=b=
ILorBCC oa=8=9y=90°
F of FCC
Trigonal 1 R a=b=c
o=p=y<120° # 90°
Hexagonal 1 P a=b#c
o=p=90°
y = 120°

Trigonal

Triclinic



Redes Cubicas:

Celda primitivas BCC FCC

Simetrias en lared clbica




Red Hexagonal: . g

Hexagonal Compacta: HCP. Red hexagonal con base de dos
atomos (0,0,0) y (2/3,1/3,%%2)
Maximo empaguetamiento (junto con laFCC) 0.74 s c/a= 1.633




Sistema de Indices (Miller): Un plano esta determinado por tres
puntos. El plano se especifica por su corte con con losgesdela

celda

Reglas paralos indices:

Planos

-Encontrar los cortes con los gjes de lared.
-Tomar susinversasy reducir alos enteros que
tienen la misma proporcion (p.e. Dividiendo por
el mas pequefio). El resultado son los indices del
plano (hkl).

-Si e corte es por la parte negativa se pone una
barraa indice.

-El conjunto de planos relacionados por simetria
Se representan por { hkl} .

Direcciones:

-L os enteros més pequerios que tienen lamisma
proporcion que las componentes del vector en la
base de la celda. Se representan por [hkl].

En el sistema cubico son perpendiculares planos
y direcciones con los mismos indices.
(Demuéstral o)




Algunas estructuras sencillas:

NaCl: FCC con base 2 aomos

4 moléculas por celda unidad.

Cl: 000; ¥4, 15,0; 12,0,Y2; 0, V2, V2
Na: 5, Y2, 12, 0,0, ¥z 0, 12,0; 12,0,0

ClCs: SC con base de 2 atomos
1 moleécula por celda unidad.
Cl: 000 Cs %Y

Diamante: FCC con base de 2 &omos
8 atomos por cubo unidad
C:0,0,0; Va, Vo Vs

SZn: FCC con base de 2 atomos.

4 moléculas por celda unidad

S: 000; 14, 12,0; 12,0,%2; 0, 12, V2

IN; Yo Yo, Ya Ya, 3o, s o, Ya, 35 3a, 34, Ya,

@ Encyclopasdia Britannica, Inc.



Otros ordenamientos. Cristales Liquidos.

| sGtropo

Nematico

Esméctico A

Esméctico C

(h)

(d)
Colestérico



Estructuras Bioldgicas. membranas.
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Proteinas y acidos nucleicos w

8. (derecha) Fotografia

tomada por rayos X :
de ADN cristalino : ;
ensuformaA. o "

Y »
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9. (debajo) Elizabeth U The simplified structure of Iyzozyme from hen's eqg white has a single
Watson, con el puente

peptide chain of 129 amino acids. The arino acid residues are numbered

from the terminal @ amine group (M) to the terminal carboxyl group ().
Circles indicate every fifth residue; every tenth residue is numbered.
Broken lines indicate the four disulfide bridges. Alpha-helices are wisible
in the ranges 25 to 35, 90 to 100, and 120 to 125,
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Estructuras conmensuradas e inconmensuradas:
Peliculas adsorbidas en grafito.

Cuasicristales

1/2 7,

Fig. 2.9.1. Krypton (top) and xenon (bottom) on a graphite lattice. The size
of krypton is such that it can occupy every third hexagon of the graphite
lattice to produce a /3 x 4/3R30° commensurate lattice. Xe is larger than Kr,
and the Kr commensurate structure is prohibited. An incommensurate phase
is often preferred. [R.J. Birgeneau and P. M. Horn, Science 232, 329 (1986).]

©1994 Encyclopaedia Britannica, Inc



Ordenamiento magnético:
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Fig. 2.11.1. Schematic representation of spins in (a) a paramagnetic, (b)
ferromagnetic, (c) an antiferromagnetic, (d) a ferrimagnetic, (e) a canted, (f)
a fan, and (g) and (h) two helical phases. With the pitch axis parallel to the
z-axis, the spins in the helical phases can be represented as

S(x) = (S, coskoz,S) sinkgz, S,) where ko is the twist wave vector. In (g) there
is no spin component S, along the pitch axis, whereas in (h) there is.
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Fig. 2.11.2. (a) Antiferromagnetic order on a square lattice showing the
doubling of the unit cell size. (b) Bragg peaks for antiferromagnetic order on
a square lattice. The solid circles indicate Bragg peaks from the chemical
unit cell. The open circles indicate magnetic superlattice peaks. (c)
Antiferromagnetic order on a BCC lattice. (d) Antiferromagnetic order on
an FCC lattice. The atoms shown correspond to the Mn?* ions in MnO.



Estructuras no-periodicas. amorfos, vidriosy fractales.

&
continuous
random-netywork
model for

hetwork glasses

randorm-coil
model for
polymeric
glasses

11994 Encyclopaedia Britannica, Inc. '
) i J Fig. 2.124. A fractal aggregate of gold particles. [Courtesy of D. A. Weitz]



