Tipos de Materiales

En la ciencia de materiales existen diversos casos de estudio y sobre los que
se puede enfocar un especialista. Cada uno de estos tipos de materiales tiene
propiedades especiales que les permite ser clasificados como tales.

Materiales ferrosos: aceros y hierros colados o de fundicion.
Materiales no ferrosos: Metales y aleaciones que no contienen hierro.

Ceramicas y vidrios: Son compuestos inorganicos no metalicos de carbono,
oxigeno, nitrégeno, silicio y/o boro, unidos de forma iénica. Los vidrios tienen
orden de corto alcance y son amorfos.

Polimeros: Es un material puro que se considera el producto macromolecular
de cadena larga resultante del proceso de polimerizacion. En la manufactura
son liquidos y facilmente moldeables.

Compositos: Son el resultado de la combinacion macroscopica de materiales
metalicos, ceramicos o poliméricos que tienen una interfase identificable
entre ellos. Se constituyen por una matriz y un material de relleno o refuerzo.
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Descripcidon General de los Tipos de

Materiales
Metales

Los materiales mas comunmente elegidos para aplicaciones de ingenieria son los
metales. Sus propiedades se deben a su estructura atomica y tipo de enlace,
ademas de la posibilidad de tratamiento térmico para conseguir un
comportamiento mecanico deseable.

La clasificacion del material es de acuerdo con la Norma E 527 de la ASTM y del
UNS, aunque usualmente se usa la denominacion metales Ferrosos y No Ferrosos
para referirse a este grupo de materiales.

Los metales ferrosos son fundamentalmente materiales de hierro que tienen
agregado carbono, de ahi su importancia.

Aceros: aleaciones con menos de 2% de C

Metales ferr . . . ,
etales ferrosos Hierros colados o de fundicion: Aleaciones con mas de 2% de C



En el hierro colado, la forma predominante del carbono es grafito.

En el caso del acero, el carbono se combina con el hierro formando una
solucion sdlida, en diferentes tipos de fases, como por ejemplo carburo de
hierro o cementita.

Los depdsitos de los cuales proviene el hierro no lo producen puro, sino que
viene como una combinacion de hierro con otros elementos, tales como azufre,
carbono, carbonatos de diversos minerales, etc.

Estas impurezas le dan propiedades indeseadas al hierro, por lo que se le debe
dar un tratamiento adecuado.

El azufre, por ejemplo, lo vuelve quebradizo al combinarse debido a la
formacidn de liquido, por lo que para eliminarlo se le debe agregar manganeso
durante el proceso de fundicidn.
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ACEROS

La clasificacidon de los aceros se basa en su composicion principalmente,
ademas de sus propiedades mecanicas. Otras clasificaciones son en base a
sus métodos de acabado o por tamano y forma.

Clasificacion en base a su composicion:

Principalmente en base a su contenido de carbono y otros contenidos de
aleantes: Bajo carbono, Carbono medio y Alto carbono

Contenido de carbono Contenido de aleacion

Bajo carbono (<0.25%) Carbono simples, sin aleantes, excepto
Mn hasta un 1.65%

Carbono medio, 0.25 - 0.55% Baja aleacidn, contenido total: <5%

Alto carbono, >0.55% (aceros para Alta aleacion, contenido total: >5%

herramientas e inoxicables)



Clasificacion de los aceros en base a su resistencia:

Esta clasificacion se realiza en base a las propiedades de los aceros al
carbono simples con baja fluencia; son los mas comunes y faciles de obtener.

La microestructura predominante en este tipo de materiales es la ferrita-
perlita o perlita reducida.

La resistencia de los aceros microaleados se debe principalmente al tamafo
de grano fino de la ferrita que los compone, ademas del endurecimiento
debido a la precipitacion.

Para alcanzar los mas altos valores de resistencia a la deformacion es
necesario tratar el material para obtener estructuras de bainita o de
martensita templada y revenida.

Los aceros de alta resistencia son aceros al medio carbono, baja aleacidn,
templados y revenidos.



Aceros inoxidables

Estos aceros se caracterizan principalmente por un contenido del 10.5% en
peso de Cr. En la mayoria de aceros inoxidables, el contenido de Cr es del 30%
maximo y con contenidos de hierro del 50%. El carbono esta entre 0.3y 1.2%.

Posibles aleantes: Ni, Mo, Cu, Ti, Al, Si, Nb, N, S, Se.

Hay 5 tipos de aceros inoxidables y se basan en la microestructura de la

aleacion formada en ellos:

1. Aceros ferriticos: Constan principalmente de ferrita con pequenas
cantidades de formadores de austenita (C, N, Ni); contienen entre 10.5y
30% de Cr.

2. Aceros austeniticos: La presencia de austenita les da excelente ductilidad y
tenacidad. El trabajo en frio ocasiona la formacién de martensita. Contienen
de 16 a 26% de Cr, hasta 35% Ni y hasta 20% Mn.

3. Aceros martensiticos: Se obtiene martensita por enfriamiento rapido de la
austenita. Hasta 14% de Cr, bajo carbono

4. Aceros duplex: cantidades 50% de austenita y ferrita. 22-26% Cr.
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Por ciento atémico de carbono
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Fig. 5-18 Sistemas hierro-carbono.
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Tipo de Carbono Manganeso Azufre Fosforo
hierro

Blanco 1.8-3.6 0.5-1.9 0.25-0.8 0.06-0.2 0.06-0.2
Maleable 2.2-2.9 0.9-1.9 0.15-1.2 0.02-0.2 0.02-0.2
Gris 2.5-4.0 1.0-3.0 0.2-1.0 0.02-0.25 0.02-1.0
Ductil 3-4 1.8-2.8 0.1-1.0 0.01-0.03 0.01-0.1

Con grafito 2.5-4.0 1-3 0.2-1.0 0.01-0.03 0.01-0.1



Metales No Ferrosos

Los otros dos metales estructurales que son usados extensamente son el
aluminio y el titanio.

Otros materiales se aplican en diversos segmentos, como el eléctrico para el
cobre, y el de la corrosion, para el niquel.

Existen también denominaciones para estas aleaciones del tipo recocido,
endurecido por deformacion o fabricado tal cual.



Ceramicos y Vidrios

Son compuestos inorganicos no metalicos de C, O, N, B, Si unidos de forma
predominantemente idnica. Tienen puntos de fusion elevados, gran dureza y
resistencia mecanica y elevada fragilidad. Las ceramicas avanzadas cuentan
con propiedades eléctricas altas. La mayor parte de su uso radica en
procesos de alta temperatura, refractarios y como revestimiento.

Las ceramicas tradicionales se elaboran con arcilla o minerales no arcillosos,
principalmente 6xidos. Los productos de este tipo son: refractarios, cemento,
ceramicas blancas, esmaltes, etc.

Las ceramicas avanzadas se fabrican con un alto grado de pureza, dadas sus
elevadas propiedades mecanicas, dpticas, eléctricas y/o magnéticas. Como
ejemplos estan los carburos, nitruros, boruros, oxidos puros, ceramicas
magnéticas y superconductoras, ferroeléctricas, piezoeléctricas, etc.



Los vidrios también se clasifican como tradicionales y avanzados.

Los vidrios tradicionales se obtienen directamente por fusion de silicatos.
Debido a esto, solamente presentan orden de corto alcance, son amorfos y se
dice que carecen de estructura cristalina. Econdmicamente, la mayor
produccion de vidrios de este tipo esta dedicada a los vidrios de silicato
sodico-calcico, para la produccion de ventanas y botellas.

Los vidrios avanzados presentan propiedades importantes como transparencia
Optica, resistencia eléctrica y resistencia a la corrosion, propiedades
magnéticas, etc. Ejemplos: fibras de silice, vidrios diferentes al silicato
(halogenuros, calcogenuros, metalicos),

Cuando un vidrio es tratado térmicamente para inducir el crecimiento de
regiones cristalinas, es llamado vitroceramico o ceramica vitrea.



Polimeros

Un polimero es un material puro que es el producto
macromolecular del proceso de polimerizacion. Estas cadenas
pueden contener combinaciones de azufre, carbono, hidrogeno,
oxigeno, nitrogeno, cloro y fluor. Durante su manufactura son
liquidos y facilmente moldeables a su estado de producto
terminado. Cuando se le agregan aditivos, el resultado es
conocido como resina o plastico. Por ser del tipo
eminentemente organico, el enlace que prevalece en ellos es el
covalente.



MATERIAS PRIMAS

Las materias primas es un tema importante ya
qgue de ellas se parte en la industria para obtener
el resultado final por medio de un proceso
térmico o mecanico en las industrias de la
metalurgia y la ceramica, y algo similar ocurre
con los compositos. Es diferente el caso de los
polimeros, ya que la gran mayoria de ellos son
sintéticos, aunque existen algunos naturales.

Los metales y los ceramicos comparten un origen
comun: la tierra y el suelo. Los metales son extraidos
directamente de las minas y pasan por un proceso de
purificacidn. Las ceramicas, por su parte, son extraidas
de canteras y minas y el proceso de purificacion que se
les da a las materias primas es practicamente nulo.




MATERIAS PRIMAS EN LA INDUSTRIA CERAMICA

En la industria ceramica, las propiedades de las materias primas tienen una
fuerte influencia en el procesado y naturaleza del producto final. Algunos
factores importantes de las materias primas son: composicidon guimica y
mineraldgica, pureza, contenido de humedad, distribucion del tamaio de
particula, tamafo de particula promedio, area superficial del polvo, densidad
de la particula, forma de la particula y capacidad de intercambio quimico en
el caso de los materiales arcillosos.




Arcillas

En la industria, la palabra “arcilla” se utiliza para definir varios tipos diferentes
de material.

Muchas veces se refiere a un grupo particular de minerales de arcilla pura,
gue tienen una composicion definida y una estructura cristalina
caracteristica.

En otras ocasiones, se refiere a una mezcla natural o manipulada de
minerales que contiene un mineral arcilloso como parte de la mezcla y que se
vuelve moldeable al agregarle agua.

Los reales minerales de arcilla se encuentran en grandes depdsitos en la
naturaleza, los cuales se explotan comercialmente en todo el mundo. Estos
minerales son silicatos de alumina hidratados, formados por la alteraciony
resquebrajamiento de rocas igneas.

Las fuentes mas importantes de arcilla son las rocas de feldespato o de
granito, gue son una mezcla de feldespato, cuarzo y mica.



La alteracion gradual de las rocas primarias para formar la arcilla ha tomado
millones de anos, por la accion del calor en el interior de la Tierra, las altas
presiones de gases y agua. Por ello, en ocasiones se encuentran los depdsitos
de arcilla mezclados con restos de las rocas primarias; tales depdsitos son
llamados depdsitos primarios o residuales de arcilla.

La accion de la tierra y el agua ha purificado parcialmente los depdsitos de
arcilla. Estas particulas finas has sido transportadas y lavadas en las
corrientes de los rios para depositarse en mantos acuiferos de lagos o
cercanas a los mares. Estos depdsitos son llamados depdsitos de arcilla
secundaria o sedimentaria.

Estos depdsitos contienen también algunas impurezas minerales finas, asi
como restos organicos como resultado de la vegetacidon que arrastran.



Ciencia de Materiales |

Componentes de la arcilla

El mineral arcilloso mas abundante es la caolinita, que es un silicato de
aluminio hidratado [ALSi,O.(OH),]. Un mineral en bruto que consiste
predominantemente de caolinita se conoce como caolin.

Los depdsitos secundarios de mejor calidad se hallan en el sureste de EU, en
Cornwall, Inglaterra. Y por supuesto, en China, por lo que a este mineral se le
conoce como “arcilla china”.




La propiedad mas importante del caolin es que al agregarle agua, se vuelve
pldstica: |la pasta resultante puede ser moldeada, manteniendo su nueva
forma.

Esta plasticidad es una compleja funcion del tamano de particula, forma de
la particula y contenido de impurezas. Los caolines procedentes de
diferentes depdsitos pueden variar tanto en tamafio de particula como en
contenido quimico y mineralégico, por lo gue el cambio de uno por otro en
un proceso se debe analizar con cuidado, dando lugar a una reformulacion, si
se desea usar esta materia prima

El caolin es un ingrediente primordial en muchas productos ceramicos
tradicionales debido a sus propiedades de quemado y plastificacion.

La mullita es producto de la descomposicion térmica del caolin y forma parte
importante de las ceramicas quemadas arcillosas, debido a sus propiedades
mecanicas y de bajo encogimiento.



Los caolines esféricos o ball clays son arcillas con una elevada plasticidad y
adherencia al mezclarse con agua, debido a tamanos de grano
particularmente finos. Esta propiedad les hace utiles como agregados a
otros caolines menos plasticos. Estos minerales son oscuros debido a la
presencia de material organico fino.

La alta plasticidad se logra anadiendo grandes cantidades de agua a costa
de un elevado encogimiento durante el quemado y secado.

La montmorilonita es otro mineral importante relacionado mas con la mica
estructuralmente. Tiene una férmula Al,Si,0,,(OH), aunque tiene
cantidades importantes de hierro, magnesio y potasio en su estructura.

La pirofilita tiene la misma féormula quimica que la montmorilonita, pero
sin impurezas atomicas en su estructura. Se utiliza principalmente en la
industria del azulejo.



La estructura de la montmorilonita es del tipo de capas intercaladas por
moléculas de agua, lo que produce el deslizamiento entre ellas. Se ocasiona
una expansion del polvo seco por la absorcién de agua.

Bentonita: vidrio volcanico formado por el rozamiento de las capas de |la
tierra y por las inclemencias del tiempo en forma de polvo de tamaio de
grano muy fino. Su principal constituyente es la montmorilonita. Si se mezcla
con agua es altamente adherente, por lo que se utiliza para mejorar la
maleabilidad de las formulaciones.

llita es otro de los minerales relacionados a la mica y es un constituyente
comun de muchas arcillas utilizadas en el sector estructural.

Pizarra se denomina a los depdsitos de mezclas de arcillas comprimidas de
manera natural, en combinacidon con arena y otros minerales. Son plasticas
gracias al contenido de arcilla y se vuelven rojas-cafés al guemado debido al
contenido de hierro. El contenido de yeso (CaSO,(OH),) y sus efectos son
contrarrestados por la adicion de sales de bario.



Otro tipo de arcillas son las arcillas de quemado, que son depdsitos
principalmente de caolinita, aunque con algun contenido de otros
minerales como diasporo, que aumentan el contenido total de
alumina (Al,O0;). Son mas o menos plasticas y se usan principalmente
para la produccion de refractarios.

Talco: es un mineral de silicato de magnesio hidratado
(Mg,Si,0,,(0OH),) de tipo arcilloso y con estructura similar a la de |a
pirofilita. Se le llama asi probablemente debido a su textura suave y
polvosa. Se utiliza enormemente en la fabricacion de porcelanas,
azulejos, objetos de ornato y en aislantes eléctricos de baja pérdida.
lgualmente se usa en la porcelana de baja expansion térmica con
contenidos de cordierita.



Materiales fundentes.

Un fundente es un material que disminuye la temperatura necesaria de
quemado de un ceramico al reaccionar con otros materiales presentes,
formando una fraccién de vidrio fundido.

Los mds notorios e importantes fundentes son compuestos que contienen
metales alcalinos (Li, Na, K, Rb, Cs), alcalino térreos (Ca, Mg, Sr, Ba), 6xido de
boro, dxidos de plomo o fluoruros.

Los feldespatos son de este tipo de materiales. Forman vidrio a temperaturas
moderadas. Los mas importantes son aluminosilicatos de sodio, potasio o
calcio. Los feldespatos puros conocidos son la albita (NaAlSi;Og), la ortoclasa
(KAISi;Og) y la anortita (CaAl,Si,Og). Se hallan a menudo juntos en la
naturaleza.

De hecho, la albita y la anortita forman una solucion sélida completa,
conocida en términos minerales como la familia de feldespatos plagioclasia.
Por su parte, la regidon de solucién sélida es muy pequeia entre anortita 'y
ortoclasa.



De gran importancia para la industria ceramica tradicional es la mezcla de
albita y ortoclasa, de modo que se especifica por la relacion soda a potasa
(Na,0:K,0).

Los feldespatos, por sus caracteristicas de grano fino y composicion, se
separan de las impurezas minerales por medio de flotacién quimicay
separacion magnética.

Nefelina-sienita: es un material fundente compuesto de 75% de
feldespatos de sodio y potasio y 25% del mineral nefelina (NaAlSi,0,).

La soda ash es otro material fundente de férmula Na,CO;.xH,0, siendo el
precursor para la formacion de soda u 6xido de sodio (Na,0), material
fundente usado en la produccién de vidrio plano.

El bérax es un mineral de borato de sodio hidratado (Na,B,0,).10H,0. Este
mineral se descompone durante el proceso para producir dos fundentes,
soda y 6xido de boro, por lo que es un potente aditivo al proceso. Se utiliza
en la industria del vidrio, esmaltes y porcelanas.



Por su parte, los 6xidos de plomo se usan en la industria del vidrio
para producir los llamados “cristales” transparentes. Los principales
6xidos de plomo son el litargio (PbO), el plomo rojo (Pb;0,) y el plomo
blanco (2PbCO;-Pb(OH),). Sin embargo, éstos compuestos son
sintéticos y no se hallan en la naturaleza.



Silica

Se encuentra en varias estructuras en la naturaleza. En su forma de
cuarzo (SiO,) es la segunda materia prima mas utilizada, sélo después de
las arcillas. Es el constituyente principal de cualquier vidrio comercial, asi
como forma parte de gran cantidad de formulaciones de esmaltes y
porcelanas. Asimismo, es el mineral mas comun en la superficie de la
Tierra, ademas de hallarse enlazado dentro de la estructura cristalina
con gran cantidad de otros minerales.

La silica es ampliamente usada en la industria del vidrio, fabricacion de
porcelanas y esmaltes, cuerpos refractarios resistentes a fusiones acidas.



Oxidos Refractarios

En ocasiones se necesitan materiales que resistan muy altas
temperaturas y el ataque quimico, algo que no se logra con las arcillas
por su naturaleza.

Los 6xidos que soportan altas temperaturas se usan como aditivos
para incrementar la refractariedad de un producto.

Aldmina (Al,O,). Se obtiene de la bauxita por el proceso Bayer.
Al,Si,O5(0OH), (caolinita) + 5 H,0 = 2 Al(OH); (gibbsita) + 2 Si(OH),

Oxidos refractarios basicos: MgO, Cr,0,, Ca0. Usualmente se obtienen
de los carbonatos de estos metales. Magnesita (MgCO3), Lima
(CaC0O3), dolomita (CaCO,-MgCOs), Cromita (FeCr,0,)son los
precursores de estos minerales.



Materias primas varias

Se utilizan una gran cantidad de materias primas para la
industria de la ceramica:

Grafito

Minerales de Silimanita (Al,SiO¢): cianita, silimanita, andalucita.
Carburo de Silicio (SiC).

Zirconia y Zircon (ZrO,, ZrSiO,)



Estructuras Posibles

PVC

Caolinita (Al,Si,05(0OH),)

Nefelina (NaAlSi,O,) o feldespato (KAISi;Oq)
Mullita



Seleccion de Materiales en la industria
del plastico

Se presentan las masas de inyeccion mas usuales en cuanto a
materiales termoplasticos.

Acetato de celulosa

Elevada tenacidad, tacto agradable, buen brillo, atrae poco el polvo,
estabilidad limitada a la humedad y calor. Se usa en articulos de
moda, objetos de uso, revestimientos, juguetes, tacones, accesorios
eléctricos, etc. Temperatura de uso: 60-852C. Estable ante bencina,
aceites y grasas. Inestable ante acidos, alcalis, ésteres, cetonas,
éteres, HC clorados, carburantes. Contraccion de 0.5 a 0.7%.

Etilcelulosa

Alta tenacidad, aunque al calor se reduce drasticamente. Se usa en
bobinas, prensados para volantes, auriculares, correderas para
paraguas. Temperatura de uso: 662C. Inestable frente a acidosy
alcalis concentrados, ésteres, bencina, benzol. Contraccion de 0.4 a
0.7%.



Poliestireno (normal)

Gran rigidez, alta dielectricidad, resistente a la humedad, tiende a
formar grietas. Se usa en la construccion, piezas aislantes, objetos
domésticos, juguetes, bisuteria, recipientes. Temperatura de uso: 60-
759C. Inestable ante ésteres, cetonas, éteres, HC clorados, benzol,
bencina, carburantes; relativamente ante aceites y grasas animalesy
vegetales. Contraccion entre 0.4 a 0.6%.

Poliestireno (anticalorico).

Alta estabilidad ante el calor y humedad, buenas propiedades
dieléctricas. Poca tendencia a formar grietas. Se usa en objetos
sometidos a esfuerzos térmicos, articulos electrotécnicos, de moda.
Temperatura de uso: 70-952C. Inestable ante acidos concentrados,
ésteres, cetonas, HC clorados, benzol; relativamente ante alcalis
concentrados, alcohol, éter, carburantes. Contraccion del 0.5 al 0.6%.



Poliestireno antichoque

Alta digidez, buenas props. dieléctricas, resistente al choque, duro,
tenaz. Poca tendencia a la corrosion. Se usa en cajas de teléfono,
radio, TV, puertas de neveras, cajas de instalaciones, interruptores,
cubiertos, vasos, juguetes. Temperatura de uso: 60-702C. Inestable
frente a ésteres, cetonas, éter, HC clorados, benzol, bencina,
carburantes. Contraccion del 0.4 al 0.6%.

Masas SAN (estireno-acrilonitrilo)

Dureza, tenacidad, resistencia a desgaste, resistencia al
envejecimiento, inocuo. Se usa en cajas y aparatos de oficina y
domésticos, radio y TV, aparatos de reproduccion de sonido, vajillas.
Temperatura de uso: 852C. Inestabilidad ante acidos concentrados,
HC clorados, ésteres y éteres.



ABS (acrilonitrilo-butadieno-estireno)

Tenacidad, gran resistencia, rigidez y dureza. Estable al envejicimiento,
buenas propiedades dieléctricas, inocuo. Se usa en la industria
automotriz, cajas y piezas para maquinas de oficina, teléfonos,
domeésticos, transporte, revestimientos, piezas de radio, TV y
magnetofonos, juguetes. Temperatura de uso: 60-802C. Inestabilidad
ante acidos concentrados, HC clorados, ésteres, cetonas, éteres.
Contraccion de 0.4 a 0.6%.

Polimetil-metacrilato

Alta resistencia mecanica, dureza superficial, estabilidad a Ia
intemperie, muy transparente, se usa en elementos de construccion
con Optica, piezas de moda, vidrios para gafas, teclas, instrumentos
musicales. Temperatura de uso: 70-902C. Inestable ante acidos y
alcalis concentrados, ésteres, cetonas, éteres, HC clorados, bencina,
carburantes. Contraccion de 0.4 a 0.7%.



Polivinil-carbazol

Gran estabilidad al calor, elevadas propiedades dieléctricas, rigido. Se
usa en piezas de aislamiento eléctrico con altas cargas térmicas.
Temperatura de uso: 1702C. Inestable frente a benzol. Contraccion
del 0.6%.

Policarbonato

Alta resistencia mecanica con la temperatura, baja expansion, buenas
propiedades dieléctricas, poca absorcion de agua. Se usa en piezas de
aislamiento para la iluminacion, industria eléctrica y automotriz,
aparatos esterilizables, cascos de seguridad, lentes, cajas, nucleos de
bobinas, recubrimientos. Temperatura de uso: 110-1352C. Inestable
ante alcalis concentrados, cetonas, éteres, HC clorados, benzol.
Soporta el agua hirviente. Relativa estabilidad ante acidos
concentrados, alcalis. Contraccion entre 0.4 y 0.8%.



PVC rigido

Buena resistencia, dureza y tenacidad, resistente a la herrumbre y
corrosion, buenas propiedades dieléctricas, poco combustible. Se usa
en accesorios y valvulas, piezas de bombas, discos, juntas,
aislamiento eléctrico, cubetas de revelado, maquinas de oficina.
Temperatura de uso: 60-702C. Inestable ante éster, cetona, éter, HC
clorados, benzol, carburantes. Contraccion del 0.4 a 0.5%.

PVC posclorado

Estabilidad de forma hasta 1052C, buena resistencia, dureza,
tenacidad, resistente a la herrumbre y corrosion, buenas propiedades
dieléctricas, dificilmente combustible. Se usa en tuberias de desague,
tubos de presion, cuerpos de relleno, cajas eléctricas, valvulas, piezas
galvanotécnicas. Temperatura de uso: 80-902C. Inestable ante éter,
benzoles, HC clorados, ésteres, cetonas. Contraccion del 0.5 al 0.6%.



PVC flexible

Muy elastico, no se recomienda en alimentos. Se usa en juntas,
elementos de amortiguacion, juguetes, soportes, mandos, botas,
zapatos, suelas. Temperatura de uso: 40-702C. Inestable frente a
alcohol, éster, cetonas, eteres, HC clorados, benzol, bencina,
carburantes; relativamente ante acidos y alcalis concentrados, aceites
y grasas. Contraccion del 1.5 al 3%.

Poliamida

Gran alargamiento y tenacidad, poca friccion, poco desgaste, buena
estabilidad ante el calor, absorbe mucha agua, quebradizo al secarse.
Se usa en piezas técnicas, engranajes, cojines, cajas de rodamientos,
embragues, cascos, aparatos, médicos. Temperatura de uso: 90-
1109C. Inestable ante acidos, alcalis concentrados, cetonas.
Contraccion del 1 al 2.5%.



Poliuretano

Alta resistencia, poca contraccion, resistente al desgaste, buenas
propiedades dieléctricas, poca absorcion de agua. Se usa en objetos y
piezas técnicas, piezas para lavadora, asilamiento, aspiradoras,
cojinetes, engranajes, juguetes, juntas. Temperatura de uso:882C.
Inestable frente a acidos concentrados; relativo frente a alcohol,
cetonas, HC clorados. Contraccion del 0.9 al 1%.

Polietileno de alta densidad.

Alta rigidez, estabilidad al a temperatura y de forma, excelentes
propiedades dieléctricas. Se usa en utensilios domésticos, juguetes,
recipientes de transporte, botellas, piezas para altas frecuencias,
aparatos médicos, cajas. Temperatura de uso: 1052C. Inestable ante
HC clorados, benzol, bencina, carburantes; relativo ante ésteres,
cetonas, éteres, aceites y grasas.



Polietileno de baja densidad

Alta flexibilidad, buena resistencia térmica, buenas propiedades
dieléctricas. Se usa en recipientes domesticos, juguetes, flores,
frascos, embalaje, aparatos médicos, piezas para alta frecuencia.
Temperatura de uso:85-952C. Inestable ante HC clorados, benzol,
bencina, carburantes; relativo frente a ésteres, cetonas, éteres,
aceites y grasas. Contraccion del 1.5 al 3%.

Politrifluorocloroetileno (PCTFE)

Alta estabilidad quimica y térmica, alta resistencia y dureza, buenas
propiedades de deslizamiento, buenas propiedades dieléctricas,
inocuo, no inflamable. Se usa en piezas para construccion de
aparatos, valvulas, llaves, rodamientos, ruedas, juntas, accesorios
para aparatos eléctricos. Temperatura de uso: 190-2002C. Muy baja
inestabilidad. Contraccion del 1 al 2%.



Polipropileno

Gran estabilidad ante el calor, resistencia a la traccion, rigidez,
resistente a la corrosion por tensiones, esterilizable, sin absorcion de
agua, quebradizo por debajo de 02C. Se usa en recipientes de uso,
juguetes, aparatos eléctricos, cascos, tacones. Temperatura de uso:
120-1302C. Inestable ante acidos y alcalis concentrados, HC clorados,
benzol, bencina, carburantes; relativa frente a alcohol, ésteres,
cetonas, éteres, aceites y grasas. Contraccion variable de 1.2 a 2.5%
hasta 2 a 3%, segun la partida.

Oxido de polifenileno

Gran estabilidad ante el calor, gran resistencia mecanica, buenas
propiedades dieléctricas con la temperatura. Se usa en piezas de
lavadoras, lavaplatos, instalaciones de agua caliente, componentes
electrdénicos, articulos domésticos, intrumentos meédicos, clavos,
tornillos, piezas técnicas. Temperatura de uso: 1752C. Poca
inestabilidad. Contraccion del 0.7 al 0.8%.



Enlace Atomico y Estructuras Cristalinas

De una manera simplista, el atomo puede visualizarse como un nucleo rodeado
por electrones. Las zonas en las que los electrones se mueven alrededor de los
nucleos se llaman capas cuanticas, identificadas por el nUmero cuantico principal
n. Cada capa contiene 2n? electrones.

El oxigeno tiene 8 electrones con notacién electronica 1s%2s22p*.

Conforme aumenta el numero atomico vy, por tanto, el numero de electrones, la
diferencia energética entre electrones y entre capas disminuye, dandose un
solapamiento de grupos cuanticos. Por ejemplo, el subnivel 4s en el hierro se
llena antes de que se complete el subnivel 3d.

Hierro = 15%2522p®3s23p®3d°4s?



Enlaces

Existe una fuerza de atraccion electrostatica positiva de largo alcance en equilibrio
con una fuerza de repulsidon para producir una afinidad quimica. El resultado es la
fuerza de enlace. La energia de enlace da una idea del punto de fusion, del
coeficiente de expansion térmica y del médulo de Young.

Existen tres tipos primarios de enlace: metalico, idnico y covalente.

Enlace metalico

Es el tipo de enlace predominante entre los metales y es de tipo electrdnico,
debido a que los electrones de valencia se comparten libremente entre la
comunidad de atomos en la estructura. La repulsion electrostatica y las leyes de Ia
fisica cuantica mantienen a los electrones estadisticamente distribuidos
uniformemente en toda la estructura.



El enlace insaturado de los iones metalicos tiene como consecuencia un
empaguetamiento compacto: los iones son todos del mismo tamafo y los
electrones se distribuyen uniformemente en todas direcciones en un instante
dado. Esto a su vez afecta las propiedades para formacion de aleaciones vy las
propiedades mecanicas de los metales.

Ademas, la libertad de movimiento de los electrones produce altas
conductividades eléctricas y térmicas bajo un gradiente apropiado.

Enlace idnico.

El enlace idnico se da entre elementos extremos de la tabla periddica, que son
muy electronegativos o muy electropositivos. Se forman iones positivos o
negativos con configuraciones de capa cerrada en el proceso. De este modo, un
ion positivo debe verse rodeado de iones negativos y viceversa.

Por la fuerza del enlace, es necesario equilibrar las cargas. De igual modo, dado
que los electrones estan localizados sobre el ion electronegativo, la
conductividad de este tipo de compuestos es relativamente mala. Se produce en
ellos un alto punto de fusion.



El tamano relativo de los iones determina el numero de coordinacidon en un
compuesto idnico. Con relaciones cation-anion de 0.155 a 0.225 se halla que es
mas probable una coordinacion de 3. Para relaciones de 0.225-0.414 es mas
probable una coordinacion de 4. Con relaciones de 0.414-0.732 se hallan
coordinaciones de 6, y para mayores de 0.732, numeros de coordinacién de 8.

En las estructuras con enlace idnico también es frecuente hallar
empaquetamientos compactos, dado el enlace entre subcapas s, dandole al
enlace una naturaleza esférica y no direccional.

Enlace covalente

En este enlace los atomos comparten electrones para obtener una capa
estable llena. En este caso, el enlace es direccional y consiste de un par de
electrones compartidos entre dos protones.

Las ceramicas con enlaces covalentes son duras, fuertes y con altos puntos de
fusidon, aunque esta no es una caracteristica del enlace covalente.



La mayoria de los compuestos organicos, por ejemplo, no comparten estas
propiedades.

Debido a la naturaleza direccional del enlace, se dan estructuras en este caso
gue no son del tipo de empaquetamiento compacto, afectando a propiedades
dependientes de la densidad, como punto de fusion y expansion térmica.

Enlaces de van der Waals

Es una fuerza débil de atraccion que existe entre atomos y moléculas. Esta
atraccion se da principalmente por la formacion de dipolos débiles y atraccion
electrostatica entre los extremos con carga opuesta de estos dipolos. Cuando
esta atraccion se da a gran alcance, se da la formacidén de liquidos o sdlidos a
bajas temperaturas.

Las diferencias en electronegatividad también son suficientes para crear
dipolos en moléculas de mas de un elemento. Los puentes de hidrégeno son la
fuerza por la que se mantienen unidas las cadenas poliméricas.



Introduccion a estructuras simples

La técnica mas comun para analizar estructuras es la difraccion de rayos X, que es
capaz de caracterizar espaciamientos del orden de 1 A o 100 pm. Una gran cantidad
de estructuras sdélidas pueden interpretarse en términos del empacamiento de

esferas.
Empaquetamiento compacto

=

R
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La repeticion de este patron lleva a un arreglo de apilamiento tipo ABAB... conocido como
empaquetamiento cubico hexagonal (hcp). Sin embargo, si la tercera capa se coloca sobre
los huecos marcados con puntos, la secuencia es diferente y se conoce como ABCABC...y
es conocido como el empaquetamiento cubico compacto (ccp).
Ademas, los huecos marcados con “0” tienen forma octaédrica debido a que estan

wyn

rodeados por 6 esferas. Los huecos que se forman sobre los puntos marcados con “x” son
de tipo tetraédrico, con coordinacion 4.
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En algunas ocasiones no se consigue el empaquetamiento compacto, aunque
se consigue otro tipo un poco menos eficiente como la estructura cubica
centrada en el cuerpo (bcc). Para esta estructura, un atomo esta rodeado por
8 esferas en las esquinas de un cubo, con una coordinacion de 8 y una
eficiencia de empaquetamiento del 68%.

El mas simple tipo de estructura cubica es la primitiva, que se consigue al
colocar capas de esferas directamente encima una de la otra. Los atomos
ocupan las esquinas de un cubo y el numero de coordinacion es de 6.



Estructuras cristalinas

La celda unitaria define un patrén o conjunto de puntos que se repiten en una
estructura cristalina.

(a) Orden de largo alcance (OLA) (b) Orden de corto alcance (OCA)

Una celda unitaria tridimensional se caracteriza por sus 3 vectores de
traslacion unitarios a, b y ¢, que reciben el nombre de ejes cristalograficos.
Los parametros caracteristicos de una celda unitaria son las magnitudes de los
3 ejes a, by ¢, en conjuntos con el angulo que se forma entre ellos, o, By y.
Son los llamados constantes reticulares o parametros de red de la celda

unitaria.



El primer paso en el analisis cristalografico es la construccion de una red
espacial puntual, que se construye trasladando los tres vectores
unitarios en todas las direcciones en el espacio. La operacion para
obtener cualquier punto en el espacio de esta red puntual es:

P=-ua+vb+wc

Por tanto, cada punto del reticulo espacial puede representarse por un
vector P.

Es comun que la descripcion de los atomos que estan dentro de la celda
unitaria sean descritos por fracciones, dado que son desplazamientos
menores a 1. Por ejemplo, media traslacion queda comoP="%a+ % b +
% ¢, por lo que las coordenadas vectoriales son ( %%, %, %4 ).
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La organizacion de los atomos en el espacio permite solamente 7 maneras
independientes de clasificar las celdas unitarias, conocidas como sistemas

cristalinos.

Tabla 2-1  Sistemas cristalinos y redes de Bravais.
Simbﬂlo Unit cell geometry
Sistema Longitudes axiales y dngulos Redes de Bravais de la red
Clbico Tres ejes iguales en angulos rectos Simple P a| |*a
a=b=cia=p=vy=90° Centrado en el cuerpo | —"*
Centrado en las caras F
Tetragonal Tres ejes en dngulos rectos, dos iguales Simple P o417
a=b#cia=p=vy=90° Centrado en el cuerpo | 2
Ortorrémbico  Tres ejes desiguales en angulos rectos Simple P . b
' a#b#cia=p=y=90° Centrado en el cuerpo | y a
Centrado en la base C
Centrado en las caras F
Romboédrico Tres ejes iguales, con el mismo dngulo  Simple P
a=b=C;a=B=y#90°
Hexagonal Dos ejes coplanares iguales a 120° Simple P °l.]a
El tercer eje en dngulo recto o’
a:b¢c;a:B=90°,y:120"
c
Monoclinico  Tres ejes desiguales, un par en dngulos;  Simple P b

Triclinico

a#b#cia=vy=90°+#p

Tres ejes desiguales, con distinto dngulo
y ninguno en angulo recto
a#b#cia#p#y#90°

Centrado en la base

Simple

n crystal systems. (From Ref.




En algunos de estos sistemas se pueden agregar puntos ya sea en el centro de |la
celda unitaria o en algunas caras sin que se pierda la condicion de traslacion,
consiguiendo asimismo que la red puntual generada quede sin cambios.

Las redes originales dan lugar, adicionalmente, a otras redes puntuales que se
designan con letras para diferenciarlas de las que les dieron origen.

Las redes con puntos sélo en vértices: P (primitivas) o R (romboédrica)

*Redes con un punto en el interior de la celda: | (centrada en el cuerpo).

*Redes con un punto en el centro de una cara o mas: C (centrada en la base) o F
(centrada en las caras).

Bravais demostro que solamente existen 14 redes puntuales, por lo que estos
grupos son llamados Redes de Bravais.
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Redes de Bravais
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En ocasiones sera necesario conocer el nimero de puntos (atomos)
que forman parte de una celda unitaria (&tomos que describen una

celda unitaria):

N: =N, +N./2+N,/8

. 2

Sty N 7%
K
a o\
77
S A
A, \
bl i \
4 A
P I \
- I \

1 a

(a) (b)

Fig. 2-5 Estructura CCC: (a) red de Bravais; (b) modelo
de esferas duras.
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Fig. 2-6 Estructura CCC: (a) red de Bravais; (b) modelo de
esferas duras.
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Los metales presentan usualmente varios tipos especificos de estructuras, entre los que
se encuentran: Estructura cubica centrada en el cuerpo (CCC), cubica centrada en las
caras (CC) y la hexagonal compacta (HC).

La celda hexagonal compacta merece una mencion especial.

Si se efectlia una traslacion de la base sobre el vector ( 2/3, 1/3, %2) 0 (1/3, 2/3, %) se
tendra la celda de la figura. Ademas de ello, los angulos entre los ejes permiten un
acomodo de 3 celdas unitarias para producir un arreglo hexagonal. El arreglo de los
atomos en esta celda unitaria produce un numero de coordinacidon 12, asi como un
ordenamiento en capas de los atomos alrededor del atomo central.

El ordenamiento es llamado ABABAB... dada la repeticidn del tipo de atomos en planos
alrededor del central. Como todos los atomos se encuentran en contacto, esta estructura
es la de mayor densidad.

[

an

Fig. 2-7 Estructura HC:

(a) celda unitaria; (b) tres
celdas unitarias, y (c) modelo
de esferas duras.

a
; 120°

ol W
It QO W=

(a)



Dentro de las estructuras se dan también espacios vacios que se llaman intersticios o
huecos en donde pueden caber atomos pequeios. El tipo de intersticios que existen son

principalmente de dos tipos: tetraédricos y octaédricos.

Direcciones

La direccion se identifica con las coordenadas vectoriales
del desplazamiento u, v, w del vector P. Estas coordenadas
0 numeros se toman como los indices de Miller de la
direccidon del origen a P y se encierran entre corchetes para
indicarlo. Se normalizan para dar los numeros enteros
primos mas pequeios posibles. Ejemplo: [ 72 1],[112]
y[224]

De este modo, se indica toda una familia de vectores
mediante el uso de los indices de Miller.

En esta notacidn, los numeros negativos se indican con una
barra sobre el numero.

Z

A -
A [001] [111]
(0.0.1) (0.1,1)
} [111]
[111] ¢ )
[110]
(1,0,1) ]\ (1,1,1)
(0,0,0) ~ —
; b (0,1,0) [010]
(1.0,0) (1,1,0)

[100] (£10]

[111]

Fig. 2-26 Las direcciones <100> (aristas) y <111> (diagonal
de cuerpo) de una celda unitaria y dos direcciones <110>.



Para el caso especifico de una celda unitaria cubica con un origen comun O. El
desplazamiento o direccion a lo largo de +x se denotara como [100]. El
desplazamiento o direccién a lo largo de +y serd [010] y a lo largo de +z sera
[001]. Dadas las condiciones iniciales, estas direcciones siguen las aristas del
cubo y tienen la misma magnitud

Sin embargo, estos indices se han obtenido de la eleccion del origen y los ejes.
Si cambidasemos la designacion de x a z, el cubo descriptivo no cambiaria,
solamente las direcciones [100] a [001].

Dado este efecto, esta familia de direcciones que no cambia en magnitud
debido al tipo de celda unitaria y que estan relacionadas por simetria, son
llamadas direcciones de forma o familia de direcciones.

En la celda cubica, las 6 direcciones mencionadas tienen los mismos numeros.
Como no se altera la simetria cambiando los ejes, se tiene un conjunto de
indices de Miller especial y para describirlo, se encierra entre paréntesis
angulares, <100>



[101]

[011]
Fig. 2-27 Familia de direcciones <110> de una
celda unitaria cubica.



Planos

Al igual que las direcciones, los planos de las redes cristalinas se pueden
identificar mediante indices de Miller, aunque se denominan con letras
diferentes. Los indices de Miller para los planos cristalinos se conocen por las
letras h, k, | y se encierran entre paréntesis.

Se aplican los mismos resultados para los planos que para las direcciones, al
haber planos similares relacionados por la simetria de |la red y que son conocidos
como familias de planos y son equivalentes, encerrados entre llaves.

Los planos se intersecan por los ejes o direcciones. Por ejemplo, un plano que
tiene intersecciones en 3a, 4b y 2c, cada coordenada descrita por los vectores A;
By C, respectivamente, puede ser descrito por la ecuacion:

LA A
A B C
BCx+ ACy + ABz = ABC



Como podemos suponer de las relaciones de simetria que las redes guardan, se deduce
gue los planos que se estudian son equivalentes a otros planos paralelos, por lo que:

hx+ky+1z = ABC =m(1)

En donde h=BC, k=AC y I=AB. Este representa al plano paralelo a una distancia m del
original.

En forma de intersecciones, la ecuacion anterior es:

AR AR

BABED

Por tanto, los indices de Miller son los reciprocos de las intersecciones fraccionarias del

plano original. Si se consideran dentro de una celda unitaria, las intersecciones reales son
a/h, b/k, c/l




Para obtener los indices de Miller de un plano:

Identificar las intersecciones del plano en los ejes cristalograficos
Calcular los reciprocos de las intersecciones

Eliminar las fracciones

Representar los indices de Miller como el conjunto mas pequefio de hkl

B wN e

Si el plano es paralelo a cualquiera de los ejes, la interseccion sobre ese eje esta en el
infinito y el reciproco es 0.

(001)
(0,0.1)

(1,0,0) /42%22222 Egﬁéz}{100}
/// (100)

(100)

(010)

Fig. 2-29 Las caras de un cubo constituyen la familia de
planos {100}.



Obsérvese que se han formado familias de planos para{100},{1 10}y {11 1}.

Para la cara en x=1, y=oo, z= oo, sus reciprocos son (1 0 0).

Para la cara de la derecha, x= oo, y=1, z= oo, sus reciprocos son (0 1 0).
Para la cara superior, x= oo, y= oo, z=1, |los indices de Miller son (0 0 1).
Son un conjunto de planos en las caras, {1 0 0}.



Cristalografia

Los primeros trabajos en cristalografia se hicieron por 1669, sobre los angulos del
cuarzo con Niels Stenson, al proponer la ley de los angulos interfaciales
constantes. Esto se comprobod finalmente hasta 1780 por Delisle, solamente al
haber recibido ayuda del goniometro de contacto inventado por su ayudante

Carangeot.

Ley de los angulos interfaciales constantes: En todos los cristales de la misma
sustancia, los angulos entre caras correspondientes tienen el mismo valor.



Elementos y Operaciones de Simetria

Debe escogerse un origen dentro de la molécula considerada y a continuacién
analizar la simetria de las lineas y planos respecto al origen de tal molécula. Como
se considera la simetria con respecto a un punto, este estudio se llama simetria

puntual.

Sin embargo, el estado cristalino se extiende en las tres direcciones y la simetria
puntual es insuficiente para describirlo por completo, por lo que se complementa
con la simetria traslacional.

\ \
\ \ \



Con el fin de dar una descripcion cuantitativa de la simetria, se necesita definir

algunos elementos de ésta.

Elementos de simetria puntual en un cristal:

1. Eje de rotacion propio
2. Plano de reflexion o espejo
3. Eje de rotacidon-inversion

Eje de rotacion propio

Esta operacion consiste en girar un
objeto sobre un eje imaginario
para producir una orientacion del
objeto que es indistinguible de la
original.

El eje de rotacidn es conocido
como el elemento de simetria y la
operacion de rotacion se conoce
como la operacion de simetria.

E +
l f ;
154 I w” IS TS U
| | -
D 1 I
(a) l
H (b)
FIGURE 6-8

Rotation Axis in i Water Motecule: () 2-toid axis i HoO
and (b) 1-fold axis in DHO.
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FIGURE 6-9 x \/ U
Rotation Axes in the BCl; Molecule: (a) 3-fold axis normal to the plane and \t/
1) three 2-fold axes lying in the plane. | 3 s )
i 1 (k) 2 (Cy) 3( ()
:\x @
4( Cy) 6 (Ce)
FIGURE 6-10

Symbolism for the Acceptable Crystal Rotation Axes.

Existen varias posibilidades de rotacion para conseguir la simetria y cada una
tiene una notacion especial para ser reconocida rapidamente.
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Notaciones de Simetria

Para la simetria puntual se usa comunmente la notacion de Schoenflies, aunque
también es muy usada la de Hermann-Mauguin.

Orden del | Tipodeeje | Grados de
rotacion

1 |dentidad 1-E
2 Diada 180 2-C,
3 Triada 120 3-C,
4 Tétrada 90 4-C,
6 Héxada 60 6-C;

Estos son los Unicos ejes consistentes con la periodicidad traslacional.



Un eje de rotacion debe respetar la periodicidad de |a red. Esta periodicidad esta
dada por una distancia entre los puntos de la red, que puede variar solamente por
multiplos enteros. Es decir, la distancia entre dos puntos ply p2 estara dada como
pl-p2=a, mientras que la distancia de otro par de puntos p1’-p2’ debera ser p1’-
p2’=na, donde n es un numero entero n=0,1,2,3...

Si se analizan filas adyacentes en una red, se tiene para un eje de rotacion:

b b PP, =4
p1’ —p2 P, p, ' =a+2b=a+2asin(¢p—90)
P, P, =a—2acos¢

\ na=a—2acos g
Y 1-n

® o cosp="




Plano espejo

Es un plano que divide a un objeto, produciendo una imagen reflejada del mismo
en ambos lados del plano.

En este caso se tiene la
caracteristica de que los planos
espejos contienen al eje de

y, // rotacion de orden 2. Segun
! | Schoenflies, ambos planos se
denotan o,

QIL—TI/— | u\“.mf i ll;_(.)4
Y */’/{ 1

FIGURE 6-12




Ejemplo para el BCl,

FIGURE 6-13

Symmetry  Planes in the BCly Moleeule: () horizontal plane

(normal to the 2 axis), (b) one of the three vertieal planes, and (¢)
all four planes combined.
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La designacion de los planos se hace
con respecto al eje de mayor orden,
el cual, por convencion, se designa
como el eje z. Por tanto, los 3 planos
espejo que contienen al eje de
rotacion principal se designan como
o, Y el plano normal al eje de
rotacion de 3er orden se designa
como G,

En la notacion de HM, un plano
espejo se indica solo pormy la
combinacion con el eje de rotacion es
2m o 2/m, para vertical y horizontal,
respectivamente.
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Eje de Rotacidn-Inversion

Es un elemento compuesto de una rotacion seguido de una inversion sobre un
centro. Se conoce como eje de rotacion impropio. Un eje de inversion se denota
con el numero correspondiente al giro dibujado con una barra encima.

4’--1‘ — J 360°
Ll
L il
e o = v g ki
f \\ i / / ti g /
/ &D / > { 4 /
/ | / / /
/ s / E -
{ /
b i _M_.!._._\\ L.__.__”./__.i_. ool
/
| L |

FIGURE 6-14
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Simetria de un cubo

FIGURE 6-15

FIGURE 6-16
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Simetria de los 7 sistemas cristalinos

Sistema cristalino Simetria minima

Triclinico 1(o1)
Monoclinico 2 (0 2)
Ortorrémbico 222 (0 222)
Tetragonal 4 (o 4)

Cubico 4 veces3(043)
Trigonal 3 (o 3)

Hexagonal 6 (0 6)



La clasificacion de la tabla anterior permite considerar estructuras con
diferentes grados de simetria dentro del mismo sistema. Como se menciong, el
sistema cubico comprende 23 elementos de simetria, aunque existen
estructuras con menor cantidad de elementos que aun conservaran cuatro ejes
triadas. Por ejemplo, la pirita.

Algunas figuras que comparten la simetria completa del cubo son el
dodecaedro y el octaedro regular.

Por otro lado, el tetraedro también tiene cuatro ejes triada, aunque no
consigue tener el resto de los elementos. (4 ejes triada, 3 ejes de inversion
impropios tétradas, 6 planos diagonales).

Al final, se puede mostrar que existen 32 clases diferentes de simetrias en los 7
sistemas cristalinos; es decir, los 7 sistemas aceptan diferentes grados de
simetria, para dar un total de 32.
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Grupos espaciales

Existen operaciones adicionales que pueden producir el mismo
patron de puntos que el visto anteriormente, en donde se
aplican operaciones de traslacion.

‘f
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HIGURE 6-46 FIGURE 6-47

A 2o 100ld and a 2-1Pold Serew Axis.

A Simple Svinietry Plane and
a Gilide Plane,



Atendiendo a la morfologia de un cristal, la clase particular a la cual
pertenece un cristal esta determinada por la simetria del arreglo de las
unidades estructurales sobre un punto en la red de Bravais considerada.

Pero la simetria puede ser el resultado de diversas operaciones en el arreglo
interno. Para determinar todos los arreglos internos de las unidades
estructurales, se asocian los elementos de simetria de las distintas clases
cristalinas con cada punto en la red de Bravais apropiada, identificando
ademas los ejes de tornillo y planos de deslizamiento.

Este procedimiento produce los 230 arreglos diferentes, conocidos como los
230 Grupos Espaciales. La elevada complejidad en estos grupos proviene de
la extension a una red espacial por medio de ejes de tornillo y planos de
deslizamiento.
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Grupos espaciales, sistema monoclinico

Clase 2 Clase m Clase 2/m
P2 C2 Pm Cm P2/m C2/m
P2,/m
P2, Pc Cc P2/c C2/c
P2,/c

Los grupos espaciales se obtienen de la aplicacidon de la simetria de grupos
puntuales a redes infinitas, tomando en cuenta las posibles simetrias de
traslacion.



Grupos Espaciales: Operaciones de sitios equivalentes.
Simbolos

El simbolo de un grupo espacial muestra primero el tipo de red, después la
naturaleza de los ejes correspondientes a los tres conjuntos de direcciones
posibles.

Posiciones equivalentes

Las simetria de la red permite solamente determinadas posiciones dentro de
la celda, de tal manera que deben cumplirse inequivocamente. La
descripcion de una posicion permite, mediante la aplicacion de las
operaciones de simetria, obtener o calcular todas las demas que existen
dentro de la celda unitaria.

En las Tablas Internacionales de Cristalografia se describen todos los grupos
espaciales.



Calculo de posiciones equivalentes

El simbolo “+” significa una distancia z hacia adelante o arriba del nivel

o »”

indicado, “-” significa una distancia hacia atras.

Cuando estos simbolos estan precedidos por una fraccion, indican que debe
sumarse o restarse esa fraccion al origen de la celda unitaria para obtener
todas las posibles posiciones equivalentes.

En las Tablas Cristalograficas, se da la primera columna con el numero de
posiciones equivalentes, dandole una letra especifica en la segunda columna
para distinguir la posicion. Estas son llamadas las posiciones de Wyckoff. Se da
primeramente el conjunto general y posteriormente se dan el resto en orden
creciente de simetria.

En la tercera columna, se da el simbolo de simetria puntual de la posicion,
para enseguida proporcionar las coordenadas de todas las posiciones
equivalentes del conjunto. Estas coordenadas son de tipo fraccionarias.



ol 2%,

I4cm

iié)Q

Number of positions,
Wyckoff notation,
and point symmetry

\®O+ é“o O+

RO B o oY
v oy

Origin on 4
Co-ordinates of equivalent positions

(0,0,0; £,3,3)+

16 d 1 xpz; %5z -xi+yz +x3-p.z;
X2, ¥%zy byitxz b-pde-xz
8 c m xi+xz;, Xi-xz; 3+XX%2; 3—X,XZ
4 b mm 1,0,z 04,z
. 11
4 a 4 00,z; 3,32
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4 mm Tetragonal

Conditions limiting
possible reflections

General:

hkl: h+k+1=2n
Okl: 1,(k)=2n
hhl: (1=2n)

Special: as above, plus

no extra conditions

)
j'hkl: [=2n; (h+k=2n)



Diagramas de empaquetamiento

Es la representacion bidimensional de planos o proyecciones del
contenido de la celda unitaria. Las posiciones atdmicas se describen

por coordenadas fraccionales. Por ejemplo, una proyeccion yx posible
seria:
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Estructura de CsCli Blenda de Zinc

Estructura NaCl



Sdlidos idnicos con formula MX

CsCl

La estructura consiste de dos conjuntos de celdas cubicas
primitivas. Cada Cs esta rodeado por 8 Cl en las esquinas de un
cubo y viceversa. NUmero de coordinacion: 8. La celda unitaria
contiene una unidad formula de CsCl. (CsBr, Csl, TICI, TIBr, TII,
NH,CI).

NaCl

Consiste de dos conjuntos de celdas cubicas centradas en las
caras (CCC). Cada Na esta rodeado por 6 Cl formando un
octaedro. Numero de coordinacion: 6. Contiene 4 unidades
formulas de NaCl.



Blenda de Zinc

Puede verse como un arreglo cubico con empaquetamiento
compacto de iones sulfuro, mientras el Zn ocupa los huecos
tetraédricos. La coordinacion es 4. Haluros de cobre, sulfuros de Zn,
Cd y Hg forman este tipo de estructura.

La estructura de |la wurzita forma un arreglo hexagonal compacto
sobre los iones sulfuros con huecos tetraédricos alternos ocupados
por el Zn. BeO, ZnO, NH,F.



Estructura fluorita y antifluorita

Puede verse como un arreglo cubico compacto del calcio con
iones fluoruro ocupando los huecos tetraédricos; sin embargo, el
calcio es mas pequefio que el fluoro y se tienen problemas para
alojarlo. Solamente los huecos octaédricos estan desocupados.

En la antifluorita, las posiciones simplemente estan invertidas.
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Espinela

Tiene la formula general AB,0, (MgAl,O,). A es un ion divalente (en
general) y B trivalente. Esta basada en un empaquetamiento cubico
compacto de oxigeno en donde A*? ocupa los huecos tetraédricos y
B*3 los huecos octaédricos.

Un cristal de espinela que contiene una unidad formula tiene 8
huecos tetraédricos y 4 huecos octaédricos. Por tanto estan
ocupados 1/8 de los huecos tetraédricos y un 50% de los
octaédricos. »

ST

1
|
I |
| I
| |
' I

- RN S o e e
R

®A @B OO0

Figure 1.34 The spinel structure, AB,O,.
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Estructura Cubica de Diamante

La estructura CD tiene una red de Bravais CC, aunque tiene 4 atomos
interiores adicionales en 4 de los 8 sitios intersticiales, presentando
enlaces tetraédricos que le corresponden.

Las posiciones atdmicas son: (%, %, ), ( %4, 34, %), ( %4, Y4, %4) y ( Y4, %4, %4)
para estos sitios adicionales

S

o=
ﬂ)\/\ \ }73@ [-d4tomos interiores
! |/ -
A (C a : 8r=v3a
C C ) P
\9@ ED /\9 C-dtomos de cara \)ﬁmgimd diagonal
/ (f o~ Atomos
(%A@_XO/ “
“ O Sitios atémicos desocupados

(@ )

Fig. 2-12 (a) La estructura ctbica de diamante es en esencia una estructura CC con cuatro
stomos interiores ademds de los cuatro atomos CC normales/celda unitaria; (b) existen dos
sitios atémicos vacios a lo largo de la diagonal donde los dtomos estan en contacto.



Relaciones criticas de formacion de poliedros

Numero de Ubicacién
coordinacién de los iones
en torno al
ion central
8 Vértices
del cubo
6 Vértices
del octaedro
4 Vértices
del tetraedro
3 Vértices
del tridngulo
2 Lineal

Limites de la
razon de radio
cationico a
radio aniénico

=(0.732

=0.414

=0.225

=0.156
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Fig. 2-14 Nimero de
coordinacioén y poliedro

de coordinacién catiénica
como funcién de la razén de
cationes a aniones [Ref. 8].
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Estructura de la silica

Fig. 2-18 Estructura de cristobalita
de alta temperatura ().
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Cristalinidad en los
polimeros

Los polimeros se forman
usualmente en cadenas
lineales en macromoléculas
gigantes. Si no existen
ramificaciones, pueden
apilarse, produciendo un
cierto grado de

cristalinizacion, y en algunas g
. , Celdas :
ocasiones las moléculas unitarias £
, g
pueden plegarse sobre si et
m|SmaS moléculas poliméricas para

formar (a) zonas cristalinas,
y (b) celdas unitarias [Ref. 1].




Defectos en Sdlidos

Las imperfecciones en las estructuras cristalinas se analizan empezando por
los sitios intersticiales en ellas.

Intersticios: Cavidades poliédricas que se forman entre los atomos
empacados y existen en estructuras con empaquetamientos compactos.



Defectos puntuales

Son desviaciones del arreglo atédmico perfecto, tales como ausencia de iones,
iones sustituidos, iones intersticiales y sus electrones de valencia incluidos.

Defectos idnicos: son defectos que ocupan posiciones atdmicas en la red, tales
como vacancias, intersticios y solutos sustitucionales.

Defectos electronicos: son desviaciones de la configuracion del orbital
electrénico neutro de un cristal, ocasionados cuando los electrones de
valencia se excitan hacia niveles de orbital de energia mas elevados.

Posibles causas: excitacion térmica, agregacion de impurezas, procesos de
oxidacion-reduccion.



La temperatura homologa sirve como parametro para comparar
propiedades de formacién de defectos y difusionales (T/T;).

Otra consideracion es la disponibilidad de sitios propicios. Por ejemplo, una
red con empaquetamiento compacto (densa) no permitira el alojamiento de
atomos en los intersticios. En la estructura de sal de roca, todos los sitios
octaédricos estan ocupados.

Compuestos no estequiométricos: Son aquéllos en los que la relacién
metal/anion se aleja significativamente del valor ideal en el que se basa la

estructura, ocasionado por multiples estados de valencia.

Waustita, Fe, 0. Soluciones sélidas con solutos aliovalentes, CaO en ZrO.,.
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Desorden idnico intrinseco

La formacién de defectos es un proceso activado térmicamente. La
concentracion de defectos se da como resultado de un aumento en la
entropia, el cual provoca un aumento de la energia libre del sistema, el cual
debe balancearse a su vez con el aumento de la energia para formar
defectos.

Tipos de defectos cristalinos:

Defectos de Schottky: consiste en la creacion simultanea de vacancias
aniodnicas y cationicas.

Fig. 2.2 Schottky disorder. Displacement of anion

and cation to surface leaves a pair of vacancies.
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Defectos de Frenkel: Se forman cuando un atomo es desplazado de su

posicion normal hacia un sitio intersticial, para formar un par defectuoso: un
par vacancia-intersticio.

R AN RN KN
O QCeOO-
B XN KN KN
KX XX B X
R KN P KN
KN KN KN N

Fig. 2.1 Frenkel disorder. Ion leaving normal site
forms an interstitial ion and leaves a vacancy.



Concentracion de defectos

AG = (G —Gy) =nAg;—TAS,

Ag.= , g _
g~Energia de formacion de ASC —kln O
par Frenkel
AS._=Incremento en entropia N!
configuracional v
(N-n,)In,!
N

AS, =2kln( N j
(N —n)!In!

AS, =2k[NInN = (N =n)In(N—=n)—nInn]



AG:nAg—ZkT{NIn( N j+nln(N_nﬂ

N—n n
o2t o Sl 2
NPT 2k ) TPk )PP kT

Defectos intrinsecos y extrinsecos

Algunos compuestos pueden tener elevadas energias de formacion de
defectos, por lo que para producir determinados efectos y propiedades
se utilizan solutos de diferente naturaleza.

Mientras los defectos intrinsecos aumentan con la temperatura, los
extrinsecos son casi constantes.



Desorden electronico

El desorden electronico en sdélidos produce ciertas propiedades de
tipo eléctrico, 6ptico y quimico. En este caso, este desorden puede
ser activado ya sea térmica u 0pticamente. Otra diferencia es que la
concentracion de defectos electronicos se relaciona mas con la
densidad de los estados electrénicos en el sdlido.

Los enlaces de un sdélido se deforman y cambian como resultado de
la interaccion atomica, dando lugar a la formacién de bandas
internas de energia continuas, a partir de las bandas de valencia.
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Bandas de energia

La configuracion de estos niveles se da en las [lamadas “bandas” de
energia, que, al ir ocupandose, dan lugar a los aislantes,
semiconductores y conductores.

*En los metales, solamente se ocupa parcialmente la banda de mayor
energia.

*En los semiconductores intrinsecos vy aislantes, los niveles de energia
estan separados, dandose una banda de valencia completamente
llena y una banda de conduccion vacia. El valor que las separa se llama
Salto o hueco de energia E,.

Conduction band
7

Conduction
band
electrons

o

, onduction b L
//Partly filled band lon band ~ ? E &

E//%/ / |

1 B Eg >> kT
Eg > kT -—-E; |

RSN

iy, 0
ae

Metal Intrinsic semiconductor

Insulator

Fig. 2.3 Electron energy b: S als with pz i
g gy band levels for metals with pdl‘tly filled conduction band, Fig. 2.4 (a) Conduction band and valence band in intrinsic semiconductor or insula-

fm“g\lt semconductors witha narrow band gap, and insulators with a hxgh value tor, (b) Density of states function N(E). (¢) Fermi-Dirac distribution function.
or ce.



El nivel de Fermi, para aislantes y semiconductores, es la energia en la
que la probabilidad de ocupacion electronica es de %, por lo que cae
cerca de la mitad del salto de energia o “bandgap”.

Termodinamicamente representa el potencial quimico de los
electrones. Asi, cuando se agregan donantes de electrones, se eleva el
potencial quimico electronico hacia la banda de conduccion: es el
llamado semiconductor tipo n.

Cuando se agregan dopantes que aceptan electrones, el nivel de
Fermi disminuira hacia la banda de valencia, dando lugar al
semiconductor tipo p.

La combinacion de ambos tipos da lugar a las uniones p-n, en las que
los niveles de Fermi se distorsionan sobre las interfases.
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Asociacion de defectos y precipitacion

Cuando existe una alta concentracion de defectos, la acumulacion de los
mismos empieza a ser evidente, interactuando entre ellos gracias a su
carga.

; e Me l ()) (AI 5 _Vr:;g )'a (1()())
(Al g Vg, — Al i ) ¥ along (110).



La asociacion a gran escala de estos defectos da lugar a la formacion de
clusteres que pueden crecer y eventualmente dar lugar a un
precipitado.

Por ejemplo, al enfriar MgO con cierto contenido de Al,O,, ocurre Ia
precipitacion de la fase de espinela MgAl,O,.
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Los defectos de Schottky necesitan de una discontinuidad en la red a
la que puedan desplazarse los &tomos. Estas discontinuidades pueden
ser:

* Superficies

* Fronteras de grano

* Dislocaciones

Carga espacial idnica

Cuando los defectos idnicos se equilibran con una discontinuidad, se
forma un potencial eléctrico superficial, debido al exceso de carga
ionica.

P‘lg. 2.18 Formation of anion and cation vacan-
cies at a free surface. A difference in the t
energies of f at : :

gies of formation g, and g can lead to a

ree

) . r : & . . m . X <
nonstoichiometric cation/anion ratio at the sur-

face > formati “exc &
and the formation of excess surface charge.
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Excess cations
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Distance from boundary

Fig. 2.19 Spatial distribution of defects in
the near-surface region of intrinsic MgO. It
1s assumed that ¢ uc

‘ a sumed lhat‘ Evy, <&y, - such that the
surface (or grain boundary or dislocation)
hiIS an excess C ~ats S > enar

— excess of .umons and the space charge
an excess negative charge.
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La superficie se vuelve no estequiométrica
y desarrolla una carga neta. Esta carga es
compensada con una capa adyacente de
carga espacial que va decayendo con la
distancia dentro del cristal.

Por tanto, en el equilibrio existe una
diferencia de potencial electrostatico
entre la superficie y el interior.

eg, = (gng ~g,,)

oo:4
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Los cambios en la estructura de los defectos, por tanto, ocasionan
cambios en el comportamiento del potencial.

o A1 (0
©
@ _______
O[T T T~ Ov
8 eg, = % +KkTIn|Al7, |-kTIn2
i © o0 2 Mg
fo
© [VMg"] (x)
©
>4 P
) Nﬁ X

Distance from boundary

Fig. 2.20 Spatial distribution of solute and
defects near the surface of MgO with extrin-
sic doping levels of ALO,. The sign of the
surface and space charge fespectively are re-
versed from the intrinsic case in Fig. 2.19, and
segregation of takes place in the space charge.



La variacion del potencial intrinseco y extrinseco ocasiona la
existencia de un punto en el que el potencial es cero conocido como
punto isoeléctrico.

Por otro lado, la migracion de especies ionicas a la superficie trae
como consecuencia un “movimiento” de las fronteras de grano. La
direccion del movimiento de la FG revela el exceso de carga que
contiene.



(o UETO

Oj O OO

(Nol | | L [ | 1+

HEEERERN

Fig. 2.27 (a) Pure edge and (b) pure
screw dislocations occurring during
plastic deformation. (c¢) Combination
edge and screw dislocation. Burgers
vector b shown for pure screw and for
pure edge. Dislocation line connecting
these is shown.
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Defectos lineales

Una dislocacion es un desplazamiento en una red

cristalina como resultado de un proceso de
rozamiento.



Una dislocacidon de eje aparece como una hilera extra de atomos.

Una dislocacion de tornillo resulta de un rozamiento alrededor de un
eje y contrario a otro bloque dentro del cristal.

Las deformaciones plasticas bajo esfuerzos externos causan la
formacion y/o propagacion de dislocaciones. La expansion térmica
ocasiona esfuerzos internos que pueden crear dislocaciones

Estas dislocaciones también pueden constituirse como las “semillas”
para el crecimiento de otros cristales.



En los sélidos ionicos la dislocacion debe formarse de manera que no
se produzca una carga neta sobre la dislocacion, lo que requiere que
el semiplano creado contenga una cantidad estequiométrica de
aniones y cationes. Esto no es un requisito en los metales.

En algunos casos, debido a la gran cantidad de energia necesaria para
formar una dislocacion, ésta se subdivide en 2 dislocaciones parciales.
Como consecuencia, se producen las llamadas fallas de apilamiento
entre ambas dislocaciones, y que contienen errores en las secuencias
atomicas.



Los procesos de deformacion son idénticos en todos los materiales.

El slip se produce debido al desplazamiento de las dislocaciones a traves
del cristal cuando se alcanza un esfuerzo critico.

Crystal
axis

T

Slip

(a) ()
Fig. 2.30 Schematic representation of (a) macroscopic and (b) microscopic slip.

Slip
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Otro mecanismo para el movimiento de dislocaciones es el
“escalamiento”, en el cual los atomos difunden desde o hacia las
dislocaciones para rearreglarla. Debido a esto, esta limitada por la
difusion.

b

Obstacle

Vacancy/

(a)

Fig. 2.32 By absorbing vacancies, a dislocation can climb out of its slip plane to
where its glide is not hindered by an obstacle.
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El deslizamiento de las dislocaciones es mas propicio en ciertas
direcciones cristalinas; también debe tomarse en cuanta la interaccion
de esta direccion con los planos cristalinos, con lo que se forma un

sistema de deslizamiento.

(@) (b)

Fig. 2.33 Translation gliding in the <110> direction and on (a) the {110}
plane and () the {100} plane for crystals with the rocksalt structure. {110}
<110> glide is preferred.
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Fronteras de Grano

Son las interfases entre cristales del
mismo tipo en donde los planos
atomicos se ven interrumpidos. Se
clasifican en generales o especiales.

‘

o

Las fronteras de tipo bajo angulo de
inclinamiento estan compuestas por
matrices de dislocaciones paralelas,

por lo que la energia en exceso de la
frontera esta dada por la suma de
o g

las energias de las dislocaciones.

D= b/e

(a)

()]
Fig. 2.35 Low-angle tilt bound

ary. (F; 4 ; . 4
McGraw-Hill: New York, 1053 " Red: Dislocations in Crysias,
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Fig. 2.36 A pure twist boundary, in which the boundary plane is parallel to the plane of
the figure. The two grains have a small relative rotation about their cube axis, which is
normal to the boundary. Regions of coincidence between atoms in the two grains are
separated by two sets of screw dislocations running in horizontal and vertical directions.
(From W. T. Read, Dislocations in Crystals, McGraw-Hill: New York., 1953.)



Fig. 2.40 High-resolution electron microscope images showing thin amorphous films at
grain boundaries in sintered silicon nitride. The oxide additives and corresponding thick-
ness of the intergranular films are (a) Y.,0,, 1.5 nm: (b) Yb,0.. 1.0 nm; and (c) ZrO,, 0.5
nm, respectively. [From H. J. Kleebe. Hoffman. and Riihle. 7 Mornllid R3-2 (10091 1
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Las fronteras generales son las que no
guardan una orientacion especial u
orientacion de sus planos con
respecto a los granos.

En los ceramicos, muchas FG tienen
una delgada capa de material amorfo
gue separa los cristales.

El grosor de esta capa alcanza un valor
de equilibrio.



