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PRACTICA N21
REDESDE BRAVAISY ESTRUCTURASCRISTALINAS

1. INTRODUCCION

1.1 Red de Bravaisy celda primitiva unidad

Uno de los conceptos fundamentades en la descripcion de un Solido crigdino es € de red de
Bravais, que especifica como las unidades bésicas que lo componen (&omos, grupos de d&omos o
moléculas) se repiten periddicamente alo largo ddl crigtdl.

Una red de Bravais es un conjunto formado por todos los puntos cuyo vector de posicion es de la
forma R= ma;+mpay+rgas donde a; , ap , ag son tres vectores linedlmente independientesy n , 'y
ng SON NUMeros enteros.

A los vectores g e les llama vectores primitivos o tradaciones fundamentales de la red de Bravais.
Resulta evidente que d tradadar una red de Bravais segiin un vector de la forma R= ma;+mpaz+rsas,
coincide condgo misma La invariancia tradaciond de la red de Bravais condituye su caracteristica
meas importante.

Sellama cdda primitiva unidad de una red de Bravais a un volumen del espacio ta que tradadado
mediante todos los vectores de dicha red llena todo € espacio Sin dgar vacios ni superponerse. Esta
condicion implica que una celda unidad contiene Unicamente un punto de la red. Sin embargo existe
un ndmero infinito de celdas primitivas, todas elas con € mismo volumen.

Siempre es posible eegir una region (que pueda contener mas de un punto de la red) que, tradadada
mediante un subconjunto de vectores de la red, llena @ espacio dn dgar vacios ni superponerse.
Dichas celdas unidades (no primitivas) pueden eegirse de modo que reflgen mgor la smetria de la
red.

La edructura de un crista red queda descrita cuando se da la red de Bravais subyacente y la
digtribucion de los &omos dentro de la celda primitiva (notivo). La red cristdina esta pues formada
por copias de la misma unidad fundamenta o motivo locdizadas en todos los puntos de la red de
Bravais.
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1.2 Operaciones de simetria

Ademés de la smetria de tradacion, que es comlin a todas las redes de Bravais, una red puede
resultar invariante frente a otros tipos de transformaciones. Recordemos las mas importantes:

- Rotacion en torno a un ge: una red tiene un ge de smetria de orden n cuando coincide consigo
misma d grrala un adgulo 2p/n en torno a dicho ge. Debido a las exigencias que impone la
Smetria de tradacion en unared de Bravais solo son posibles gjesde orden 2, 3,4y 6.

- Reflexion respecto a un plano: una red tiene un plano de smetria cuando coincide con su imagen

especular respecto adicho plano.
- Inverson respecto a un punto: una red tiene un centro de inversdn cuando coincide con su

imagen invertida repecto a un punto.

Algunas redes pueden ser invariantes frente a productos de dos eementos sin serlo frente a cada uno
dedlos.

Exigen otras transformaciones resultantes del producto de dos de las anteriores o de una de las
anteriores con unatradacion que no pertenece alared de Bravais.

- Eje hdlicoidal: la red es invariante frente a una rotacion de orden n seguida de una tradacion no
perteneciente alared de Bravais.

- Plano de dedizamiento reflgado: la red es invariante frente a una reflexion respecto a un plano
seguida de unatradacion no perteneciente alared de Bravais.

Al conjunto de transformaciones de Smetria que dgan invariante una red de Bravais se llama grupo
espacial de dicha red. Al conjunto de transformaciones de simetria que dgan invariante la red
(permaneciendo fijo un punto de dichared) sellamagrupo puntual delared

Segulin la smetria de la celda unidad las redes de Bravais poseen mas 0 menos elementos de Smetria
adiciondes. Exigen 7 sstemas crigadinos, a cada uno de los cudes corresponde un grupo puntud
determinado. Pueden exidtir redes de Bravas diferentes con d mismo grupo puntua, existiendo en
total 14 redes de Bravais cristalinas. S caracterizamos cada red por su celda unidad, sendo ésta un
paradepipedo de lados a, b, ¢ y de angulos entre aristas a, b, g se obtienen los didtintos sstemas
pasando dd cubo (celda con maxima smetria) a pardeepipedoirregular:
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SISTEMA CRISTALINO |DIMENSIONES |REDESDE BRAVAIS
Cubico a=b=c Primitiva (P) o smple (S
a=b=g=90° Centradaen € cuerpo (1)
Centrada en las caras (F)
Tetragond a=btc Primitiva (P) o smple (S
a=b=g=90° Centradaen € cuerpo (1)
Ortorrombico atbtc Primitiva (P) o smple (S
a=b=g=90° Centrada en € cuerpo (1)
Centrada en las caras (F)
Centrada en las bases (C)
Romboédrico o trigona a=b=c Primitiva (P) o smple (S
a=b=g' 90°
Hexagond a=btc Primitiva (P) o smple (S
a=b=90
g=120°
Monoclinico atblc Primitiva (P) o smple (S
a=b=90 centrada en las bases (C)
gt 90°
Tridinico albtc Primitiva (P) o smple (S
atblg?oQe

S s introduce la smetria de la propia base de la edtructura crigtdina (hasta ahora solo nos hemos
referido a la red de Bravals) se llegan a contabilizar hasta 32 grupos puntuaes y 230 grupos

espaciaes.

S se conciben los &omos como esferas no deformables, la forma mas compacta de apilar es aqudla
en s goilan, de manera compacta, planos hexagondes compactos. En ese caso, cada d&omo esta
rodeado de 12 primeros vecinos. Es € nimero de coordinacion maximo que puede darse en una
edtructura crigtalina. Segiin la secuencia de apilamiento de los planos, se dan dos tipos de estructura
cubica centrada en caras y hexagond compacta.

Empaguetamiento hexagona compacto
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2. MATERIAL DISPONIBLE

2.1 Una coleccion de celdas unidad de las 14 redes de Bravais

2.2 Una coleccion de estructuras cristalines:

14
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Estructura NaCl

Caracteristica de sadles (KCL, AgBr,
KBr, PbS) y 6xidos (MgO, FeO)

Estructura CsCl

Compuestos intermetdlicos y sales
CsCl, o AINi, CuZn

) | ¥
Estructura zincblenda
semiconductores I11-V (GaAs, GaP,
InSb, InP). Diamante, si hay un
solo elemento: C, S| Ge

vista de planta

Estructura BN (Nitruro de Boro) o gr afito (solo un elemento): C

vista de planta

Estructura Calcita (CosCa)
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23 Un ddema paa redizar edructuras por
gpilamiento de planos

¢

2.4 Esguemas de los objetos correspondientes a los grupos puntuales de simetria

3. TRABAJO A REALIZAR

3.1 - ldentificalas 14 redes de Bravais y clasificalas por sistemas crigtainos.
- Determina los vectores de base de la celda primitiva unidad.
- Determinalas posiciones de los puntos en la celda unidad no primitiva
- |dentifica los e ementos de Smetria propios de cada sstema
- Andizalas redes correspondientes a cada sistemay busca s podrian existir mas.

3.2 ldentificalas diferentes estructuras cristdinas
- Sstema crigtdogréfico
- Cddaunidad
- Motivo (coordenadas de los &omos de la base)
- Grupo puntua

3.3 Redizaedructuras mediante @ sstema de agpilamiento.
-Andizalas diferencias entre estructuras compactas y no compactas.
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ANEXO
GRUPOSPUNTUALES
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Figure 7: The cubie group. This diagram is from Ashereft and Mermin,

T T I -
SN | o ; L S ORTHE | | ] INTE
FLIES | MEXAGORAL [TETRAGRNAL] TRIGONAL Y- : MOROCLIMIC | TRICLERC | w *”“;u |
L= S Oy | Let Cy
[ - - g -
SR RILLARGE =R || -
L L L) LAP = I= £
[ = 3 | 2] 1
Cis Cds |
3 = = e
£, }\|_f] ‘ i1 Even)
H
W L Irr:H:I
G
- —]
Tk i Tak LS |
eyl =
1' 1l = nfm
¢ &l Ym
i Cis [ ~ il
i} C
. | lr._\_\_‘ﬁ
i m =
5 B | 51 "
- | ’_A} .
H e
Sy l 31 i. I LA
- L& e
& 1w 3 =] [
Dy LT R oy bh = : =|
i - s alz
o, I'!';ﬁ ﬂ | ‘1 } Cm wvenp
- L
i ] | ¥ | n
#21 iyl 32 lory am L o)
[=F [ | Dyt ) 1
= _'_..3: s'._\_i__'_:. L '-':
| |
I A L~ L.H_LJ {mi mmm
bay, |— et R it - . |
Dy
| | [ | i
-r'._ = even}
[ m =
.r-'“___ X (L7 ____Iirﬂl & =
=S| [JQJ im endd)
Doy
L tﬁ_" 3
(Fa) "~ d2m iz

Figure & The noncubic groups. This diagram is from Asheroft and Mermin.
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PRACTICA 1 REDESDE BRAVAISY ESTRUCTURASCRISTALINAS

1) Expresalos vectores de base de la celda primitiva unidad en funcion de los de la celda no primitiva
(lacelda representada por € modelo disponible en € laboratorio) para las siguientes redes:

Cubica centrada en cuerpo

Cubicacentradaen caras

Tetragonal centrada en
cuerpo

Ortorrémbica centrada en
cuerpo

Ortorrémbica centrada en
caras

Ortorrémbica centrada en
bases

Monocinica centrada en
bases

2) Lacelda unidad no primitiva (la celda representada por € modelo disponible en € laboratorio)
contiene puntos cuyas coordenadas respecto alos vectores de base de dicha celda no son nimeros
enteros. Determinardichas coordenadas para las sguientes redes.

Cubica centrada en cuerpo

Cubicacentradaen caras

Tetragonal centradaen
cuerpo

Ortorrémbica centrada en
cuerpo

Ortorrémbica centrada en
caras

Ortorrémbica centrada en
bases

Monocinica centrada en
bases




NOMBRE: GRUPQ:
FECHA:

3) ldentifica las edructuras crigtdinas de los sguentes modelos disponibles en @ laboratorio. Expresa
los vectores de base madiante los vectores unitarios 1, ],k y las digancias interatémicas minimes
(primeros vecinos), segin @ gemplo de la primeralinea

Estructura Red de Bravais Pardmetrosdela Celdaprimitiva Motivo (&omosy Grupo
celdaunidad unidad coordenadas) puntual
(vectores de labase)
CsCl Cubica simple a=b=c= . 2d - Un atomo de Cs en Oy
2d a= T I el punto (0,0,0)
d=distancia Cs-Cl =— 3 Un atomo de Cl en
V3 b= 2d - el punto
/3’ ad 110
L 2d - €2'2'25
c=—Kk
3
NaCl
Zinc-blenda
Waurtzita
Grdfito

3) Busca en Internet y describe otras edtructuras (usando los mismos eementos de la cuestion
anterior). Utiliza una hoja suplementariainsertando unaimagen de la estructura.
(Ejemplos: estructura perovskita, estructura delafosita, estructura estafio b, estructura fluorita, etc)
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LABORATORIO DE ESTADO SOLIDO Y SEMICONDUCTORES
CUESTIONARIO PARA LA PRACTICA 1

Nombre:%vun!ie Housne Geovadalin . Grupo: BL2
REDES ¥ ESTRUCTURAS - &

1) Expresar los vectores de base de la celda primitiva unidad en funcién de los de la
celda na primitiva (la celda representada por el modelo dlspomble en el laboratorio)
para las siguientes redes i : .

(Primitiva) (Bromihiond

Red: Cu_ﬂs.m. u,m.rlc Red: He;xm&omuﬁ— Red: Ovtorwembico. | Red: ovtowgubis.
w Ve ores u o-u : &R = ol un:\va.da.cu.mrqswﬁ[&muwra
--a.(urg) &:-—%:; %f«itn:&f
= I;:.CG: a-f:"; C'jh_ U3 =

'-—.""""M_,,,...--_..-.u...__-:'--.-..

i Uy = (@ +ax) B
b o Gj" /.Z(W‘l"u-B) _ﬂ'_J_.a_: aa ., e
: vy = (u.:.l-us o o (un it tliy

2) La celda unidad no primitiva (la celda representada por el 'modelo disponible en el
laboratorio) contiene puntos cuyas coordenadas respecto a los vectores de base de
dicha celda no son nuimeros enteros. Determinar dichas coordenadas para las

siguientes redes: " Origque o wia s

e :
Red:(dAnca Sy RGUMW Red: Ovt. ¢~ s [Red: Ovt- c.u.wro
‘Pe\r-\-wm P& EP"LW& (g*' f’ 4 /(1"‘!-‘) B(Jt Ai
¢ (—-,o,)(’ii 2'5'1)
Manaeron etors | Nimures ewteves !
840983 4

3) ldentificar 1-2 estructuras cristalinas de modelos disponibles en el laboratorio.
Expresar los vectores de base mediante los vectores unitarios i./.k ylas distancias
interatémicas minimas (primeros vecinos), segtin el ejemplo de la primera linea.

Estructura Red de Parametros |  Celda Motivo Grupo
- Bravais de la celda primitiva (atomos y puntual
unidad unidad coordenadas)
(vectores de
' _ la base)
CsCl Cubica a=b=c= J6d - Un atomo de On
simple Jg 4 a=—:i Cs en el punto
d=djistancia ‘ e 3 (0,0,0)
Cs-Ci B 3 _ J6d . |Un &tomo de
' b= R Cl en el punto
e (iwi,l]
SE gy
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3) Buscar en Internet y describir otras estructuras (usandol 0s mismos elementos de

la cuestion anterior). Utlizar una hoja supl ementar;a msertando una |magen dela
estructura.

(Ejemplos: estructura perovskita, estructura delafosita, estructura estario £, estructura
- fiuorita, etc)

49 "Deﬂa.-‘fmtn- (EJ Cu ALOR)

- e

ji-m&m C;ib@s S RO ke oyl
'\wgﬂ”d" {Aumwmwt =t
de aL ’BMM& {vaﬁdau_qﬁ, QOWJJQW (sm{:&) =3 % ?ﬂm.u\-uan. |
m-aw‘bl =% C"QAD- hp(n.(iwm&a. por a.kc) ‘
f?au‘mdms el da, Pﬂlwd:l'\.‘»m-.-. { el pepubeediro i
| , _ :«: Latmm.a; ukief/:ugosda&ftd_
.O_tdrﬁm m%- ?-(u,u}{ua.: i (% . —é—) ?;
ﬁ = (O _F/ ':'/3)
N ) (Basa s 2, &, I0; arbosiaman)
IJ.\’- /3)
ﬂo’cw (4 Sown & Lhl0)

&-.(0}-. 2 ‘"—/3)

G-ru. © f’u.vcbm-Q. ?:» l/m
Grupo <spacied + R m




201V 9p B[

ISLID BITLIONLILST




2) /Pe.reerst-f.ﬁo. [EQ‘ BT 0a ~ tkanake de bans)

Estrvetura ABX; (A8 —bw.n.to.&s) (X~ ‘K%AM;" 0)
Red e B\f‘m: P ol -» owfo\nfwﬂ,cm, (Psc_ucloa:-w (P? G-T:03)
Faro. BaT7 07 ideol : chhica Siphk —

D bﬂqwhic 4. hmpmumsw‘f
Growmatves de clda M.,ol.nd.l
&:(::C?C{QS'*QMQ.'&-'B'—B m
(QR&Q f\r\mkwﬂ—

G =Co
1}: = A-On.
£
Metioo: (o b bmﬂ.{{;—]’)

A(d: 1.4

<
% (0,0, 0)
- i(o,%/o) — T "B""‘TC'O} 5
Bo Z
(0,0l(-::‘) 3-;‘:;"%
W =20

(;v-ufro Puvdumi’.: On  (poron La perorikiba. cdaal TR )
Cqun--' Yy, — (ﬂ:‘. 'k‘(}x‘o.aou.aﬁn)




SIMULACIONES DE LA DIFRACCION DE RAYOS X
1) Red plana cuadrada. Pardmetros elegidos: a = 5£ . b= 5/& ; ? = 50"

Orientacion = 0°, (h,k) = (0,1) :
Calcula el valor del espaciado entre planos esperado seglin la orientacion elegida,

dramiia (teOriCa) = X ISR T i s

Difractggf'):niaa) /E\ Sum. Surparder M:f*:\
2 14%5]356 54,3358 409y S’qu withn il

dc 15,03 5,04 |5,025 |5,020 |5,04% ‘*()&) VB FZ:(.Oud(_-

' 10,06 teg03 to,o:ﬁ' +o o1% + 0 044 "'- ¢z
B < iR B2 50092 0003 R . W ﬂ“k e Az, c:?:assi
Orientacién = , (hk) = [J_ 4.) P“—t‘:‘mp% { & (armmd.m

Calcula el valor del espaciado entre planos esperado segun Yla orientacian elegida, L. & nﬁ,uw

diamitia (teonca)— 3 8354 wo 5o obervan wedS f-tc»

Difractograma
20 125,84 (544 84 s |/
tw [3,85 [3s5¢i35ye s | [/ [(R)

' +0,03 5013 to, 00z
o o) = 5,5 ot 260 0,05 5.0, 8 b oomp B

A

'

Orientacién = (k) =[(4,2) |

Calcula el valor del espaciado entre planos esperado segin la orientacién elegida,

diamitia (teorica) = L;136£

Difractograma R ] i
28 |ao0 162,0 Y / /
S pusndlama i Y T

topds 't a,o.g;} : d&-
dramiia (Simulacion) = & “%twme — w wal Pu_p mdo
Orientacién = , (hK) =

Calcula el valor del espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,
eamilia (teorica) = A i 5'84 x ‘
Difractograma - :
20 :
e
Gegssorc il e/ ]

+ ©/%0%

draminia (Simulacion) = O$ 4
Oudover 4 Ko simals exste Sicfm;ﬁm—wu,{w_ o evawma de o
L e s de e)-ﬁra(.e_
Ly Oduare aﬂ% Fa_gTW da. howss e lared
S &AM &hmﬁl.i&u Wu}{ «0‘\!9& psr PO cnadeade a:

g " 49 + 4an i = Y= & 360° ol "1
e WW‘ pt:::d"'{' ()- I?arwh\o AJ‘ T
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2) Red plana NO CUADRADA. Parametros degidos: a=404, b=408 v= 60°.
Orientacion = 0°, (h,k) = (0,1)
Cdceula e valor del espaciado enire planos esperado segun la orientacion e egida,

dramiia (teorica) = ; S’;_.CéOR

Difractograma " A
20 doj0 20,2 |30,6 |W4,6 |55 | 643 6T _

Wil 9,9 |87 |83 | 868 874 |5 65 920
il TO3 £613 £0% +opg +toosi t ooy |
dramtia (SIMUACION) = |8 630 + 0,6 ©GR Yoi -0 1245”

B g Slmstin (kg =

N ﬂv‘w Calcula e vaor del espaciado entre planos esperado segun la orientacion e egida,

towa o ; . S
AR el d&;?l‘:;‘ili“:actocg;;::a(teoma) E:I
&y m—, u,.,?mmmﬁ- : e Tﬂ'ls- 35}5 5'-],'3 15,8 109'3

dw |S0% |504 |503 |5020 504 | (K)
4 - T8 ¥ooq +
et 0 /4 £0,03 L0001 Fgpgq
amiia \ i I i6 = 2 =
df_ nia (Simulacion) = | § pend 4 0,403 & j 2652 s, 21+ 084"

Oftdnkisisin leEee Glisa

Cacua ¢ vaor del espaciado entre planos esperado segun la orientacién d egida, WW

 dramiia (teorica) =

- Difractograma
26 i

dhk 3;31 3,18 % 7 /e (a)
004 T6:0)

dramiia (SiMulacion) = 13 94+ s 02 K

Orientacidn = . , (hk) =

Cdlcua el vdor del espaciado entre planos esperado segun la orientacion € egida,

dramiia (teorica) = |2 Ypy K

Difractograma :
| 26 132,2 |39,5 7 ; 7
A 2/ 41% |2 444 4 / !

L9019 % 0%%
dramiia (Simulacion) = | 3 444+ o, poz &

De. wuawe alores S;',sk,m.o';é\.‘;m.wwuk pev {,H.CAM ,ﬁu. ’Gra Ledvices,

b ralortn  AXawdo Lf.a,wl-{‘,f Muéu.sﬁ_ mrw,@%mm cupdyudos
.%@J&‘ .!FM }Dv; M.&.A-COQM s B\m.;, M& o Po.r"".‘.\r da
w»\9; b o \% e e amedicd o (,x‘m.nmom, Ppor Lo
Lsings  addiwonder di wvdacide (hasth € pses 0, 93928

@(aw = 48°~ @Zr“




3) Red plana (cuadrada o rectangular) con mas de un atomo en la CELDA UNIDAD.
Definir al menos una celda unidad que contenga dos o tres atomos con factores
atémicos v posiciones diferentes. :

3.1.- Celda unidad 1. Parametros elegidos:' a=44 | | b= 7 | ry = go°.
Posicion v faciores atémicos de los atomos del motivo

(X1,y1) = (0,0) ' fi=1

5
ey2) =03, O) £f= D
(xays)={0 .8/8) - H=
Orientacion elegida = o’ .
- Difractograma esperado para la celda unidad elegida (red monoatomica).

| 20 A2,u (252 [38,3 | 54,9 |¢6 5 | ¥iO iw13
ok bl a7 e I25% des ler | g ;A

“ 1.« es el valor de la intensidad del pico de difraccion
Difractograma de la red di- o tri-atomica elegida

26 0 254 |23 | 549 S | 842 ) 02

W §ER 1236 |43 (A1 | 6F | 3
cEx:sten diferencias en las untenmdades del d|fractograma'>¢,Para qué vectores (h,k)? ,

pcos  dlSuadw N dtanoini®, wuweor .w-}&w‘c\ia;i paro Lo Arer—
tmm‘k k} {0/ 4) Ao vedk  Hriatgvmisa, oy exhuseic pow
OPC!ONAL
Interpretar las intensidades observadas calculando el factor de estructura F(h,k)
esperado, aplicando la expresson 1 en la pagina 4 del guion de la pracflca

. Pase & evwwhu&% autevier (h,leks (o2}
Flhk)= |1+0,25 ¢ +°ﬂ‘r& a‘}: (a.,«ﬂ 0,1‘*{‘/ iu& e pli Aox MNM 5
o

. Existen valores de (h,k) que anulen el factor de estructura? (h‘ K) - (4( ,i)

[ W_, P~ R % R Smpaves abee

En caso contrario redefinir las posiciones y/o los factores atomicos antes de
contmuar
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leractograma de la red di- o tri-atomica elegida
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¢ Observas una extincion sistematica de aigunos de los picos de difraccion (con
respecto a los que se obtendrian en la correspondiente red monoatamica)? 5|

i Para qué vector (h,k)? (4,4)

¢ Coincide con el obtenido del factor de estructura? §;°
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Si alguna de las respuestas a estas 3 preguntas fuese NO, volver a repetir el
difractograma del cristal en la orientacion adecuada.
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a. Estructura cristalina tipo delafossita. b. Estructura cristalina de CuAlQO»






