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CAPITULO I

ESTRUCTURA DE LOS METALES

I.1. INTRODUCCION

Como una introduccidn a nuestro estudio, se ha creido conveniente ubi-
car y delimitar los distintos campos en que se desarrolla la metalurgia. Te-

nemos asi:

. . . . ‘ \ o
- Metalurgia extractiva: como su nombre lo indica se ocupa de la extraccidn

y transformacidn de los minerales en metales de pureza comercial.

- Metalurgia mecd@nica o de transformacidén: procura la obtencidn de articulos

de forma y propiedades finales determinadas.

Para ello se emplean distintos procedimientos a partir del estado liquido
(Fundicidn - Solidificacién); a partir del estado sdlido (Pulvimetalurgia,
Trabajado mecidnico).

Una combinacidn de ambos: Soldadura

Mediante tratamientos térmicos y técnicas de acabado se pueden mejorar las
propiedades.

Los procesos de maquinado dan la forma definitiva al articulo.

- Metalurgia Fisica: tomando como base los conceptos fisicos y fisicoquimi-

cos se procura entender como y por que se efectllan los procesos tecnoldgi
cos en las ramas enunciadas precedentemente.

El interé&s de este curso estd centrado en estos dos Gltimos temas.

I.2. [LNLACES ATOMICOS

T.2.1. Introduccidn
El primer paso para entrar en la ciencia de los metales consiste en de

cir qué es un metal.

Visualmente los metales poseen ciertas propiedades especiales y ficilmen-

te observables, particularmente conductibilidad eléctrica y térmica elevadas,



opacidad, brillo, resistencia mecdnica y ductilidad. En la definicidén de metal
podrian intervenir todas estas propiedades y otras, pero la definicién no re-
sultaria satisfactoria por dos razones. En primer lugar no seria completamen-
te discriminativa, pues no existe propiedad evidente alguna comin a los meta-
les que no sea compartida por otra substancia no metdlica y que no falte en
alguna substancia metdlica. En segundo lugar, si queremos definir un metal en
funcidn de alguna propiedad especial podemos tomar como mds apropiada, la re-

sistividad eléctrica, que crece al aumentar la temperatura.

Si hemos de explicar el estado metdlico tenemos que buscar no las propieda

. \
des organolépticas, sino las causas que las determinan, las cuales estén inti
mamente ligadas con los modos de formarse las masas metdlicas a partir de los

dtomos y, en {iltimo término, con la estructura de los &tomos mismos.

En quimica se agrupan como metales aquellos elementos que se comportan de
un cierto modo en las reacciones quimicas, que forman &xidos e hidrdxidos fuer
temente bdsicos y que al combinarse con los &cidos forman sales. Resulta evi-

dente que las propiedades descriptas son caracteristicas de los dtomos indivi-

duales, pues las reacciones quimicas tendrdn lugar por combinaciones y diso-

ciaciones entre tomos y moléculas aisladas.

Cuando empleamos el criterio metallirgico, el término metdlico se aplica a
ciertos objetos macroscdpicos, como un alambre de cobre o un lingote de ace-
ro. La idea totalmente distinta que ahora tenemos presente es que ciertos a-
gregados atdmicos muy grandes pueden existir en un estado especial, el esta-
do metdlico de la materia, en el cual poseen las propiedades fisicas y meca-
nicas mencionadas en primer pdrrafo. Estas propiedades son propiedades de gru-
po determinadas por el tipo de unidn existente entre los &tomos y no por &to-

mos saislados. Analizaremos esta unién y otro tipo de uniones posibles.

Antes de entrar a analizar los distintos tipos de uniones veremos el ele-

mento bdsico de la misma, el dtomo (Fig. 1.1.)



Este estd formado por un niicleo, de carga eléctrica positiva y electrones,
de carga eléctrica negativa, que se desplazan a su alrededor. Estos iltimos
se encuentran distribuidos siguiendo ciertas reglas en diferentes niveles de
energia . Los electrones de la capa exterior, llamados de valencia, son los
responsables del comportamiento quimico del elemento. En gases nobles, de gran
estabilidad quimica, poseen ocho electrones en su capa externa (excepto el He-

lio que tiene dos). Los &tomos que no tienen ocho electrones en su capa exter-

na tienden a adquirir esta configuracidn mediante distintos tipos de uniones

para adoptar esta configuracidn de menor energia.

I.2.2. Tipos de enlaces

Los &tomos se reunen dando lugar a tres estado de agregacidn: gas, 1i-

quido y sbdlido.

La interpretacidn fisica de la afinidad entre los &tomos debe buscarse en
la existencia de fuerzas atractivas. Pero el hecho que sea dificil apretar los:
dtomos demasiado intimamente, a pesar de una fuerte afinidad indica que exis-
ten fuerzas repulsivas cuando las distancias interatdmicas son cortas. Esta
repulsidn, base de la impenetrabilidad de la materia, es una fuerza de cardc
ter local, o sea que a distancias grandes es mds débil que la fuerza atracti-

va, pero a distancia corta es mis intensa que ésta.

La posicidén de equilibrio de un par de &tomos corresponde a la igualdad de
dichas fuerzas. Teniendo en cuenta que la fuerza total sobre una particula se
puede definir como la derivada de la energia potencial con respecto a la po-
sicidén ( = F= O“*/bt.) se deduce que la energia es minima en la posicidn de

equilibrio (Fig. 1.2).

4, Espaciamisnto interatémico

Be
ﬂyiumdlnhn?lnunumgko

- (b)
Fig. 1.2.
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La naturaleza de las fuerzasde unidn estdtica que dan lugar al enlace de &-
tomos o moléculas son casi en su totalidad electrostiticas con pequefias contri_
buciones magnéticas; la otra contribucibn, importante en la energia de enlace
la constituyen los efectos cinéticos procedentes del movimiento de los electro_

nes.

En algunos casos, no es posible clasificar ciertos sdlidos, en otros se pue
de hacer una distribucidn cuantitativa, aproximada, de la contribucidn de los

distintos tipos de enlace a la energia de enlace total.

Los principales tipos de enlace, y sus capacteristicas, son mostradas en
la tabla 1.

Tipos de enlace Ejemplos Energia Caracteristicas
enlace
Kcal/mol
Iénico Na Cl 180 Fuerte absorcidn en el infrarro-
Li F 240 jo; débil conductividad eléctri-

ca a baja temperatura, buena con_
ductividad elec. a altas tempera_

turas.

Covalente sicC 170 Gran dureza , débil conductivi-

dad a baja temp. en especias pu

ras.
Metdlico Na 26 Elevada cond. eléctrica.
F 9y
Molecular Sg 1.8 Puntos de fusidén y ebullicidn
CHQ 2.4 bajos.

I.2.3. Enlace idnico

El enlace idnico, llamado también heteropolar, es aquel en el que un
electrdn de un dtomo de un elemento A pasa a otro dtomo de un elemento B de-
bido a que encuentra un nivel mis bajo de energia. El resultado de esto es
un agregado comrmesto de iones positivos y negativos en lugar de dtomos ais-

lados.

Analizaremos como enlace idnico tipico, el cloruro de sodio (Na Cl), (Fig.
148)s
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Fig. 1.3

El electrdn de la capa externa del sodio posee una energia relativamente
alta o sea con poco consumo de energia se le puede expulsar del Atomo para o

riginar asi un idn positivo (elemento electropositivo).

El cloro, cuya capa externa estd casi completa puede aceptar un electrdn

con mucha facilidad (elemento electro negatiyo).Origina un idn negativo.

Debido a esto hay una transferenc1a de electrones de los atomos de Sodio
a los de Cloro, es decir de los elementos electropositivos a los electronega
tivos. Por esta razdn, un compuesto de &tomos de sodio y de cloro se conv1e£
te @n un compuesto de iones positivos de sodio y negativos de cloro. La ener
gia de tal agregado disminuye alin mis, si los vecinos mds prdximos de cada
idn son iones de signos contrarios. Debido a esto se produce una atraccidn e~

lectrostética entre la carga de signos opuestos.

En la Fig. 1.4 se ilustra, en dos dimensiones esta ordenacidn.

® © © © ® © ® © @ @
o ® © ® © ® © ® © @
® 0o ® © @ © @ ©6 @ @
©® ©® ® 6 ® 6@ © O
@ © ®© © @ © ® © ® ©

"
i
[e]
[y
£



La fuerza de atraccidn electrostdtica o coulombiana es de la forma conoci
da.

donde: e1 y e, son las cargas de los iones 1 y 2.

2
Ty, distancia entre iones.
9

La energia potencial coulombiana correspondiente para un par de iones es:

e, e
g, - S

(recordamos que la fuerza es la derivada de la energia)

Cada idn tiene en el espacio 6 vecinos inmediatos de signo contrario. Como
la distancia entre los iones de signo contrario son menores que entre los del
mismo signo, predominan las fuerzas de atraccidn electrostidtica sobre las de
repulsidn entre iones del mismo signo. El conjunto podria contraerse indefini
damente si cada ién pudiera considerarse constituido por una carga puntiforme,
como hemos supuesto implicitamente hasta ahora. Pero esto no ocurre y a las
fuerzas ya citadas se agrega una tercera que aparece cuando las cargas elec-
trénicas de los iones se superponen. Cuando esto sucede, se producen fuerzas

de repulsidn que separarunos de otros.

Esto se debe a que tanto el idn sodio como el idn cloro poseen su capa ex-
terior completa, caracteristica de los gases nobles. El sodio, al perder un e
lectrdn, se vuelve idn positivo con la.configuracidn electrénica del nedn,

mientras que el cloro al ganar un electrdn, gsume la del argdn.

$#a energia repulsiva es de la forma
& = Be

donde: B, es una constante.

n, exponente cuyo valor es del orden de 9

De acuerdo a la teoria de Born, la energia potencial total en un cristal

B = Pa+ Pr

A . . . .
donde: ¢a , es la energfia debida a interacciones coulombianas

del tipo NaCl es:
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¢r’ es la energia repulsiva.
la energia potencial total de un cristal conteniendo un mol de NaCl sera:

(Fig. 1.5). _ szcaA HBCZ
U - T + Th
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Distancia interatomica r

Fig.-1.5.

donde: N, es el nimero de Avogrado

A y B, constantes

I.2.4. Enlace covalente u Homopolar.

Una segunda manera de disminuir la energia de los atomos, cuando se for
&
ma un agregado, se presenta cuando los electrones pueden compartirse entre &-
tomos con capa externa parcialmente llena. Este tipo de enlace se denomina co_
valente u homopolar. Dos dtomos de hidrdgeno, por ejemplo, comparten su elec-

trén y su configuracidn electrdénica se asemeja a la del helio (Fig. 1.6)

[ J=!

Covalente
(B) Hg

= J

Fig. 1.6
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Otros ejemplos con el 02, N2, F2, FH que aparecen también en la Fig. 1.7.

1304 b-1.10 Al 074 A

(a) () ©

L—: 40 A~4 Losaa

() (e)

Figt 1.7

En el caso del enlace covalente se pueden formar moléculas o cristales.
Dos &tomos de cloro comparten dos electrones para formar una molécula de clo
ro. En el silicio cada dtomo se rodea de cuatro vecinos inmediatos con cada
uno de los cuales comparte dos electrones, resultando cada dtomo de silicio en

el centro de un tetraedro formado por &tomos de silicio.

Este esquema se puede repetir indefinidamente en forma tridimensional ori-

gindndose un cristal con estructura cibica del diamante. (Fig. 1.8).

Fig. 1.8



En otros casos, el oxigeno por ejemplo, se produce una saturacidn que impi

de l1la unidn de mis de dos dtomos para formar un cristal.

El enlace covalente se produce también entre &tomos no idénticos como, por
ejemplo el FH, aunque en muchos compuestos el enlace es del tipo intermedio

entre el idnico y el covalente.

No existe una explicacidn satisfactoria, en términos de la fisica cléisica,
para esta unidn. La energia de unidn se pone de manifiesto cuando se realiza
el tratamiento mecdnico culntico del problema. Esta energia recibe el nombre

de energia de "intercambio" y no tiene andlogo en la- fisica‘'cldsica.

Aparentemente existe una continuidad entre los cristales idnicos y los co
valente. Con frecuencia es importante estimar hasta qué limite un enlace de-

terminado es idnico o covalente, pero esto puede resultar dificil de precisar.

I.2.5 Enlace metdlico

El modelo para explicar el enlace metdlico no es tan simple como para
los casos idnicos o covalentes . En los metales, los electrones de valencia

poseen libertad de movimiento, formando la conocida '"nube'" o "gas' electrdnico.

Las energias de los electrones son menores cuando estdn en la '"nube" que
cuando estan en los niveles de los dtomos aislados. Es asi que la energia

del agregado de &tomos es menor que la del conjunto de &tomos aislados.

En algunos metales como los alcalinos, la interaccidn de los niicleos idni

cos con los electrones es ampliamente responsable de la energia de enlace.

El cristal de un metal alcalino puede considerarse como un compuesto de

iones positivos situados en un campo, mds o menos uniforme, de cargas negati

vas.

La naturaleza difusa de la unidn metdlica es responsable de la ficil defor

mabilidad de los metales.

A medida que aumenta el nimero de electrones de valencia y la rigidez en
que estdn ligados, se hace mds localizada en el espacio, va aumentando la na
turaleza covalente de la unidn. Los metales de transicidén (&4tomos metdlicos
con capa d incompleta), tales como el hierro, niquel, tungsteno y titanio, P
sentan una fraccidn significativa de unién covalente. Esto explica, en parte,

sus elevados puntos de fusidn.
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I.2.6 Cristales moleculares

Los dtomos de los gases inertes y las moléculas saturadas estédn ligadas
en la fase sdlida por débiles fuerzas electrostdticas denominadas fuerzas de

Van der Waals.

El origen de esta fuerza es el siguiente: en un dtomo o molécula de momen-
to dipolar nulo, en valor medio, existe un momento dipolar fluctuante asocia-

do con la posicidn instantdnea de los electrones en el tomo. (Fig. 1.9)

e r
—
M
Atomo con momento de Abmocon momento de
dipolo instantaneo u dipolo inducido }M:cc‘
Fig: 1.9

El campo eléctrico instantdneo asociado al momento inducird un momento di

polar en los dtomos prdximos. (Fig. 1.10).

La interaccidn media del momento original y el momento inducido da lugar
a una fuerza atractiva entre los &tomos. Muchos sdlidos orginicos son esta-

bles gracias a las fuerzas de Van der Waals.

Estos cristales se caracterizan por tener enlaces débiles con bajos puntos

de fusidn y ebullicidn.

La energia de enlace total se puede expresar mediante la fdrmula:

U:_A + 2

e i

Se demostrd que si n es igual a 12 se correlacionan bien las propiedades

observadas en los gases nobles.
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2-7. Conclusiones

Los cuatro tipos de enlace se han descrito en términos de electrones y
érbitas. También pueden describirse en términos de funciones de onda de la
Mecénica Culntica que nos proporciona una justificacién mds rigurosa y cuan-
titativa de la disminucidn de energia que resulta del agregado de los &tomos.
Pudimos ver, en el andlisis realizado de los diferentes tipos de enlace, que
estos no son muy diferentes ni mutuamente exclusivos. Seria probablemente mds

real considerar en la mayoria de los casos, como una mezcla de diversos tipos.

2.8. Resumen

Energia de enlace: energia necesaria para disociar el sdlido en &tomos
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moléculas o iones separados. Se establece a temperatura ambiente excepto para

los cristalesmoleculares en que se toma a la temperatura de fusidn.

Enlace idnico: es, esencialmente, el enlace resultante de la interaccidn

electrostdtica de iones con cargas opuestas.

Enlace covalente: es el enlace formado por coparticipacidn de pares de e

lectrones.

Enlace molecular: se produce por la accidn de débiles fuerzas electrosti

ticas denominadas fuerzas de Van der Waals surgidas como consecuencia de la po

laridad de las moléculas.

Enlace metdlico: se puede suponer que las fuerzas que mantienen unido a

un cristal metdlico proceden de la atraccidn de los iones con carga positiva

por la '"nube" de carga negativa que queda entre ellos.

I-3 . ESTRUOTURA

Es conocido que sblo existen tres agrupamientos de dtomos que son esta

bles; en otras palabras tres estados de la materia.

as: con una distribucidn, de las moléculas que lo componen, al azar (este
g s P ’

(este caos imperante es la base de la teoria cinética de los gases).

liquidos y sdlidos amorfos: presentan un ordenamiento parcial o de corto

alcance.

sblidos cristalinos: ordenamiento de los Atomos en toda su extensidn es

decir de largo alcance.

‘Es decir, que podemos definir al cristal como el ordenamiento regular de

- .
dtomos en el espacio.

1.352. Modelo de esfera rigida.

Cada elemento tiene por lo menos una estructura cristalina, que es la
forma de equilibrio en algin intervalo de temperatura inferior al punto de

fusidn.

Para el caso de los metales, como consecuencia de la naturaleza del enla-
ce pueden formarse estructuras cristalinas compactas, como las que se obten-
drian al apilarse esferas iguales en un volumen minimo. Aunque no todos los
metales forman este tipo de estructura, son tantos los que lo hacen que es
vdlido considerar este artificio para describir las estructuras cristalinas

de los mismos.
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Al formarse un cristal, con un ordenamiento tan compacto como sea posible,
la energia de este ordenamiento es minima (los &tomos ocupan posiciones de mi
nimo de energia) siendo mdximo el nlmero de ligaduras. En primera aproximacidn,
estos &tomos pueden ser tratados como esferas rigidas. E1 nimero de las que
pueden apilarse en torno de una central, de manera que todas se toquen, es do-

ce.

De las estructuras que aparecen en los metales, dos observan ordenamientos
de este tipo. La estructura ciibica de caras centradas(f.c.c.) y la estructura

hexagonal compacta (h.c.p.)

I1.3.3. Diferencias de apilamiento entre la estructura f.c.c. y h.c.p.

Vimos que las estructuras f.c.c. y h.c.p. tienen el apilamiento mis
compacto posible. La diferencia que existe entre ellas es la forma en la cual

se produce el apilamiento. Fig. 1.11.

Pig. 1.11.

La sucesidén de apilamiento mds compacta posible se produce de la siguiente

manera: (Fig. 142)
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Designaremos a los atomos del plano base por A y a los de la segunda capa
por B. La mayor densidad se obtendrd cuando los &tomos B se alojen en el hue
co que dejan tres dtomos de la capa A y se apoyen en ellos. La tercera capa,
que llamaremos C, tiene dos alternativas, (@ W) puede caer sobre los 4to-
mos A (&), o estar desplazada (V). En otras palabras se obtendrd dos tipos
de sucesiones repulares de maxima densidad AB AB AB AB (la capa C estd en la
misma posicidn, sobre la capa B, que la inferior A, por eso la llamamos a esta
capa C con A) y ABC ABC ABC (el &tomo C estd desplazado de la capa A inferior).
El apilamiento ABABAB corresponde a la estructura hexagonal compacta y el a

pilamiento ABC ABC ABC a la cibica de caras centradas(Fig. 1.13).

Fig. 1. 13

Esta diferencia de apilamiento, a pesar de ser las dos igualmente compac-
tas, se refleja en las propiedades fisicas de ambas estructuras. Al continuar
cada apilamiento en el espacio resulta una forma geométrica que d& lugar a
estas dos designaciones. Por este motivo existen un nimero de planos distin-
tos en ambas estructuras. En la estructura cibica centrada en las caras exig
ten cuatro planos compactos, mientras que en la estructura hexagonal existe
s6lo uno. Los planos compactos de la estructura f.c.c. se los denomina octaé

dricos y los de la estructura hexagonal basal (ambos de igual compacidad). Co



- 15 -

mo veremos mds adelante ésto da origen a marcadas diferencias de propiedades

mecdnicas de ambas estructuras.

I1.3.4., Estructura clibica de cuerpo centrado (b.c.c.)

Dos tercios, aproximadamente, de los metales, exhiben las estructuras
descritas anteriormente (f.c.c. y h.c.p.), a temperatura ambiente, la mayoria
del tercio restante, que no solidifica con estructura compacta, son los meta-
les alcalinos (Na, K, etc) y los de transicidn (Fe, Cr, W, etc.) que presentan
la estructura ciibica de cuerpo centrado (b.c.c.) (Fig. 1.14) que no es tan com
pacta como las otras pero alin asi es un ordenamiento atdmico de energia relati

vamente baija.

Fig. 1.14

La mayoria de los metales alcalinos se transforman a muy bajas temperatu-
ras de b.c.c. a f.c.c. & h.c.p. Una posible razdn de esto es su ordenamiento
menos compacto a temperatura ambiente es el efecto de la energia térmica. Se
cree que la razén por la cual la mayoria de los metales de transicidn solidi
fican en una estructura b.c.c. es la naturaleza parcialmente covalente y , por

lo tanto direccional de sus uniones. Fig. 1.15.




I.3.4. Nimero de coordinacidn.

El nimero de coordinacidn de un atomo en un cristal se define como el
nmero de vecinos mis cercanos que posee, o sea nos di la idea de la compaci
dad del sistema. Para las estructuras f.c.c. y h.c.p. (igualmente compactas)

este nlmero es doce. Para la estructura b.c.c. el nimero de coordinacidn es

ocho.

I.4. RED CRISTALINA

Al introducirnos md3s en el estudio de los cristales se hace evidente la
necesidad de un esquema racional para estudiarlos. El esquema tomado se apoya
en el ordenamiento regular que posee el cristal en el espacio. Las estructu-

ras cristalinas se describirdn en términos de un concepto geométrico ideali-

zado llamado red espacial.

I.4.1. Redes de Bravais

Definiremos como red espacial a la ordenacidén tridimensional de puntos
en que cada uno de ellos tiene alrededores idénticos.

La ordenacidén de los puntos de la red con relacidn a uno dado es idéntica
con la que ocurre alrededor de otro cualquiera. Estos puntos se denominan no
dos de la red. Existen catorce redes espaciales. Es decir no existen mds que
catorce formas posibles de ordenar puntos en el espacio con la condicidn de
que tengan alrededores idénticos. Estas catorce formas posibles de ordenamien
to recibe el nombre de redes de Bravais, que se agrupan en siete sistemas cris

talinos (Fig. 1.16)

A cada punto de la red (nodo) pueden estar asociados uno o mds &tomos.

. E1 dtomo o grupo de &tomos asociados a cada nodo de la red constituye
un ﬁotivo. De esta se deduce que deben existir muchos modos de construir un
cristal real por apilamiento de &tomos, es decir muchas mis estructuras cris
talinas que catorce. En otras palabras no es lo mismo red cristalina que es-

tructura cristalina.

I.4.2. Celda unitaria

Debido a que la estructura de un cristal perfecto es un arreglo regu-
Lar de dtomos, la red queda totalmente definida dando las posiciones atdmicas
de alguna unidad repetitiva de la red espacial. Dicha unidad se denomina celda

unitaria de la red espacial. Cada celda unitaria de una red espacial es idénti

ca en forma y tamafio y orientacidn o cualquier otra. Es el bloque constructivo

fundamental de la estructura. Las celdas unitarias idénticas de una red espacial
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particular llenardn el espacio y generardn la red espacial particular cuando

"L .
se las apile cara a cara.

Una red espacial puede tener varias celdas unitarias diferentes que satis-
fapan los criterios indicados més arriba, pero, por conveniencia, se eligen
las celdas unitarias que presenta una geometrfa simple y contengan solamente
unos pocos puntos de la red. Son ejemplos de celdas unitarias las 14 redes de

Bravais, (Fig. 116 ),

I.4.3. Celda primitiva,.

Si elegimos los vectores de la celda unitaria de tal manera que los
nicos puntos recticulares en la celda ocupen sus vértices, o de otra manera

que haya un solo punto recticular por celda, la celda resultante se denomina



primitiva (Fig. 1.17).

Coldss J dl
uniterias ° . !

Celdas
primitivas

Fig. 1.17

0 sea que apilando estas celdas primitivas obtendriamos la misma red que a
pilando sus correspondientes celdas unitarias. Como dijimos anteriormente se
toman las celdas unitarias nombradas por presentar una geometria simple lo

cual facilita el manejo de las mismas.

I.4.4. Planos y direcciones cristalinas - Indices de Miller

Por los nodos de la red cristalina podemos hacer pasar planos. El con-
cepto de planocristalinos »s muy Gtil. Una serie de fendmenos pueden ser des-
critos en base a este concepto. La difraccién de rayos X puede considerarse
como una reflexién de ciertos planos (ley de Bragg), el clivaje se produce se

gin ciertos planos cristalogrdficos, lo mismo que el deslizamiento (slip), en

los procesos de deformacidn.

"

Es necesario poder identificar los diferentes planos de un sistema crista-

lino. Para este fin se utilizan universalmente los indices de Miller.

I.4.5. Indices de Miller dc planos cristalinos

Un plano en el espacio satisface la ecuacidn:

X
-+

o<
<+

[N
H
=

donde a, b y ¢ son las intersecciones del plano con los ejes x, y, 2, respec-
tivamente. Cada eje se gradida tomando como unidad la longitud correspondiente
a la arista de la celda. Para describir los planos cristalogradficos se toman

los ejes a lo largo de tres aristas no paralelas de la celda unitaria y se mi

den las intersecciones en fiuncidn de la longitud unitaria. Estos nimeros (a,
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b y c) se conocen como indices de Weis. El empleo de estos indices, o sea to

mar las intersecciones a, b y c para representar un plano cristalino tiene la des
ventaja de que las intersecciones son, a menudo fracciones menores que la u-
nidad y su valor puede ser infinito (en el caso de un plano paralelo a un eje).
Por esta razdn se toman los universalmente conocidos indices de Miller que se

obtienen de la siguiente forma: se toman las intersecciones a cada eje, se cal-

culan sus reciprocos y se multiplica por el minimo comin miltiplo.

Estos niimeros que se denomina con h, k, 1, son los indices de Miller, se los
encierra entre paréntesis. Si alguna interseccidn es con una direccidn negativa
se coloca sobre el indice correspondiente al signo negativo. Esto es posible

que quede mds claro con el siguiente ejemplo:

Supongamos que a, b y ¢ son las intersecciones con los ejes X, y z respecti

vamente. Entonces los indices de Miller serian

=M ; = EQ‘ = fﬂ.
gj - -E;- \ t‘ k) Y SL - (;.

siendo M el minimo com@n miiltiplo de los indices de Weis (a,b y c)

Supongamos a = 1
b = 2
c = -3

los reciprocos seran

-1_. 4 —j.— e l o Sea —1'— - 1— . 1
a’> b ’ ¢ 1 2 3

el minimo comin mGltiplo serd

M = a.b.c = 1.2.3 = B
o sea que
h:ﬂ:g:s
a 1
K=_b_4_=_6_=3
b 2
1 :24_:2:-.2
¢ =3
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por lo tanto

—

(h k 1) = (6 32)

Los indices de Miller encerrados entre paréntesis designan solamente a un
plano o a una serie de planos paralelos (familia de planos). Para designar to
dos aquellos planos que son equivalentes en un cristal (que tengan la misma
densidad atdémica) llamados planos de la misma forma, se encierran los indices
de Miller entre llaves (Fiyg. 1.18).

Ejemplo: los planos de la cara de un cubo son de la forma

{100} = (100) ; (010) 5 (001) ;(I00) ; (010);(001)

' 4
oo
le _ () -
: | ,
q’J~ e--—ﬂr y
L7 D<o
1100/

Fig. 1.18

I.4.6. Distancia entre planos

Una cosa importante de hacer resaltar es el hecho de que cuando mayor
densidad de dtomos tengan un plano mayor serd la distancia existente entre e

1los.

Para el caso del sistema cilbico ( su deduccidn se verd en el curso de Cris

taloprafia y Rayos X) esta distancia estd dada por:

)

d, .- |
hk{ — A
dhl-sz‘* Q\Z

siendo a el pardmetro de la red.

I.4.7. Direcciones cristalograficas

Los indices de una direccién son simplemente las componentes vectoria

les de la direccidn a lo largo de cada uno de los ejes coordenados, reducidos



a los enteros mias pequeiios. Estos niimeros se los encierra entre corchete
[uvw| Fig.1.18 ).
Ejemplo : el eje x tiene los Indices [100| el eje y |010]| y el z |100].

Cuando la direccidn tiene una o varias componentes negativas se coloca so-
bre las mismas el signo menos.

Ejemplo : el eje -x serd |100].

Un juego completo de direcciones equivalentes (direcciones de una forma)

se indican asi <uvw>.

Una cosa importante de hacer resaltar es que no siempre una direccidn es
perpendicular a un plano que tiene los mismos indices. Esto sdlo ocurre para

el caso de cristales cbicos y en algunos casos para los hexagonales.

I.4.8. Planos y direcciones en cristales hexagonales
Indices de Miller - Bravais

a) Planos cristalogrédficos _
Con el objeto de destacar la simetria de la red hexagonal se utili
zan los indices de Miller-Bravais en lugar de los iIndices de Miller. Esto se
debe a que los indices de Miller no dan una idea de esta simetria y es asi
que planos de la misma forma (equivalentes en el cristal) resultan con indi-
ces distintos.

Se ilustrard esto con un ejemplo.

Ejemplo: las caras del hexdgono (Planos prismdticos). El plano (100) y (110)
son planos de la misma forma (prismiticos} y tienen indices distin-
tos.

La notacidén de Miller-Bravais subsana este problema. Esta notacidn se repre-

senfa con cuatro nimeros, los indices de un plano, h k i 1 encerrados entre

paréntesis (h k i 1). Estos indices se determinan de la misma forma que los

de Miller y los ejes son (Fig., 139) aj a, azy C.

Unidad de medieién
ejo

. a.\

By ‘ N 40

Unidad de medicidn \\
o, o lo largo de un eje a ~9s -

Fig. 1.19
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Debido a que sdlo tres ejes no coplanares son necesarios para determinar
un plano en el espacio, los cuatro indices no pueden ser independientes entre

si. Sus valores guardan la relacidn

i=-(h+k)

Ljemplo: en la Figura 1.21 se representa el plano basal (0001) y uno de los

prismdticos (1010). El plano prismitico pertenece a la forma <1010>.

C=562R

Fig.1.20. Estructura hexagonal com_
pacta. Relacidn ideal c/a = 1.633.

La figura corresponde al cadmio.

direcci
\// Irecciones compactadas

= (120)

=" planog{0001)
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b) Direcciones cristalogréficas.

La notacidén de cuatro indices se emplea también para el hexagonal,
en el caso de direcciones. De los indices de Miller |u v w| se pasa a los de
Miller-Bravais |u v t w|. Al escribir los indices de direcciones, el tercer
digito debe ser siempre igual a la suma negativa de los dos primeros digitos.
Esto es si los dos primeros digitos son 2 y 1 el tercero debe ser -3 de otra

manera | 2 130].

I1.4.9. Relaciones entre los indices de Miller y Miller-Bravais

Es a veces conveniente pasar de una notacidn a otra.
En el caso de planos no es problema debido a que para pasar de la no-
tacidn de tres a la de cuatro empleamos la relacién i = (h + k). Para pasar

de la notacidn de cuatro a la de tresbasta despreciar el tercer indice i.

En el caso de direcciones esta relacidn es mis complicada. Daremos las
relaciones existentes entre ellas y su deduccidén se verd en el Curso de Cris-

talografia y Rayos X.

Si |U VW | es 1a notacibén de tres y u v t w la de cuatro se tienen las

relaciones: (Fig. 1.22)

]

0] u-t sy V. =v -t s We=w

u = 113 (20 =V) 3 V=1 (2v - U) 3 t=-(u+v)

Fig. 1.21



El ejemplo de la Fig. 1.21 aclara de donde provienen estas relaciones.

I1.4.10. Resumen

Sitio atémico: porcidn normal ocupada por un dtomo en un cristal.

Direccidén Compacta: linea a lo largo de la cual los dtomos estdn en

contacto.

ELstructura cristalina: arreglo tridimensional, repetitivo, de &tomos

o iones en un sdlido.

Red cristalina: representacidn geométrica de las posiciones relativas

de los atomos o iones en un cristal ideal.

Nodo de la red: punto de la red cristalina que tiene alrededores idén

ticos en el espacio.
Motivo: el dtomo (ién) o pgrupo de Atomos (iones) asociados a cada no-
do de la red con la misma orientacidn en todos los nodos.

Celda unitaria: es una unidad repetitiva conveniente que indica posi-

ciones atdmicas a la vez que nodos de la red.

Estructura b.c.c.: areglo atdmico en el cual un dtomo estd en contac-

to con ocho &dtomos idénticos situados en las esquinas de un cubo imaginario.

Estructura f.c.c.: arreglo compacto de &tomos en el cual doce &tomos

idénticos (en contacto entre si) tocan a uno central de la misma especie. E1l
resultado es un poliedro que posee simetria cilbica.

Estructura h.c.p.: arreglo compacto de &tomos en el cual doce atomos

en contacto entre si tocan a uno central de la misma especie. El resultado es
un prisma de simetria hexaponal.

Celda primitiva: es la celda unitaria que s6lo posee puntos de la red

en sus vértices. O sea un nodo por celda.

I.b. CRISTALLS REALES

Las redes descritas en la teoria reticular pertenecen a cristales idea-
les por lo tanto idealizaciones de las estructuras reales mucho mds complica-
das. La primera complicacién consiste en que los dtomos no estdn quietos sino
que vibran continuamente alrededor de una posicién media. La frecuencia de vi
bracidn depende de las fuerzas interatdmicas y su amplitud de la temperatura.
Por otro lado existen numerosas causas de irregularidades en la estructura
cristalina que persisten si de adopta un promedio temporal de las posiciones
atdmicas, las mas frecuentes de aquellas son los tomos de substancia extrafias
que existen en el cristal afiadidos intencionalmente como elementos de aleacidn
y en caso contrario como impurezas.

Numerosas observaciones ponen en evidencia que, aparte de las vibracio-

nes recticulares y los dtomos extraiios, existen, en los cristales numerosas



irregularidades. A estas irregularidades las llamaremos imperfecciones o de-

fectos. Estos defectos se clasifican en:

puntuales
lineales
bidimensionales

de volumen

Analizaremos aqui sdlo los dos primeros.

1.5.1. Defectos puntuales

El estudio de fendmenos de difusidn en que intervienen movimientos de
los dtomos a través del cristal, ha demostrado que deben existir en el cris-
tal imperfecciones de un tamafio del orden atdmico.

Pueden considerarse dos tipos:

a) Las vacancias, es decir, la ausencia de un dtomo en un punto donde deberia

encontrarse.

b) Los &tomos intersticiales, es decir, dtomos del mismo tipo que los de los
nodos que en vez de ocupar los nodos normales se han desplazado a inters-

ticios de la red (Fig. 1.22).

Estos defectos son termodinamicamente estables porque el incremento de en-
tropia resultante del cardcter mas aleatorio de la estructura compensa y ain

supera al aumento de la energia interna debido a estas imperfecciones.

En otras palabras la presencia de estos defectos da como resultado una dis-

minucidn de la energia libre del sistema.

1.5%2. Concentracidn de equilibrio

Supongamos un cristal conteniendo N &tomos y n, lugares vacantes. En

consecuencia N + n, serd el nlmero total de lugares reticulares.

Si w es el trabajo necesario para crear una vacanciaj; el aumento de ener-

gia interna del cristal por la presenciade vacancias sera

E = N . w

y la de entropia




Por lo tanto la energia libre debido a la presencia de vacancias sera:

Esta energia debe ser minima en el eguilibrio

oF
B = o
an ,T
De alli se obtiene
W
C =ae /KT
v

o factor debido al cambio de “recuencia de vibracidén de los &tomos por la pre
3 . S Z
sencia de vacancias (varia entre 1 a 107).
Andlogamente para intersticiales, puede demostrarse que
wi

e. = Be KT

La energia (a) para formar una vacancia es menor que para crear un inters
ticial; de modo que la concentracidn de vacancias en equilibrio térmico, para

una dada T, es mayor que la de intersticiales.

7.5.3. Defectcs Lineales.

A pesar de que pucden existir defectos puntuales en una misma linea

Growdion, - no hay nada en sus caracteristicas geométricas que
c¢xija que ello haya de scr asi. Aln en estos casos su comportamiento (Ej. Se
mueven en forma independiente) sipgue siendo la de defectos puntuales. En cam
bio lo: defectos lineales (Dislocaciones) Fig. son verdaderas lineas de

imperfeccidon y 386lo es posible su existencia en estas condiciones.

Como fue indicado ( ) la estructura cristalina es la ordenacidn regular
de dtomos c¢n el espacio a la que corresponde un minimo de energia libre. La
presencia de dislocaciones trae como resultado el aumento de energia del cris
tal; por lo que es 14pico hablar de la energia de una dislocacidn. La existen
cia de esta energia estd relacionado con el hecho de que para "crear" una dis
locacidén es necesario distorsionar eldsticamente el cristal. En otras palabras

es necesario realizar un trabajo.
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(] . [ - ’ »
Como vimos la presencia de dislocaciones en el cristal aumenta la energia
interna del mismo. Por otra parte es también evidente que un cristal con dis
locaciones es menos ordenado que sin ellas; por lo tanto habrd un aumento de

entropia del cristal.

Al contrario que en el caso de dos defectos puntuales el incremento de en
tropia por la presencia de dislocaciones no compensa el aumento de energia
interna debida a las mismas. Por lo tanto las dislocaciones son geométricamen
te poéibles pero no son estables desde el punto de vista termodindmico. En o-
tras palabras, su presencia constituye un alejamiento del equilibrio cuya exis
tencia y magnitud son el resultado de la historia del cristal. Se volverd sobre

este tema en el Capitulo II.

Fig. 1.22
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