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En su historia la humanidad ha pasado 
por diversas edadea: la de piedra, la de 
bronce, la de hierro ... Hoy vivimos una 
época que bien podría llama.rse "la edad 
de los materiales", ya que se caracteriza 
por la utilización masiva de materiales 
fabricados ''sobre medida". Debido a 
este uso generalizado su presencia paaa 
desapercibida, sin embargo los encon­
tramos desde el cuchillo "cromo-moli}). 
deno-vanadio" usado en la cocina hasta 
el televisor "estado sólido", pasando 
por la gran variedad de cintas magnéti­
cas, los relojes de cuarzo, las calculado­
ras, etc ... Ni la aventura espacia), ni el 
desarroUo de la aeronáutica, ni los .tras­
plantea de órganos en los seres vivos 
(por mencionar algunos ejemplos remar­

cables) hubiesen sido posibles sin el desa­
rrollo de materialee adecuados a ciertaa 
condiciones de utilización. La capacidad 
de disef'lar materiales para uso "tecnoló­
gico" se ha extendido a otrGs campoe, 
y así, actualmente se puede hablar de la 
existencia del di&etio de proteÍil.IIB y de 
drogas. 

En los cimientos de este desarrollo 
explosivo de la fahricación y utilización 
de materiales está el mejor conocimien­
to de la estructura cristalina de los sóli­
dos. 

En los sólidos existe un orden, que 
puede ser local o "infinito". En el pri­
mer caso el orden existe a cortu distan· 
ciaa y el reaultado es un sólido llamado 
amorfo; si el orden se extiende a todos 
los átomos del sólido lo que se tiene es 
un criataJ. Al ordenamiento periódico de 
los átomos se le Dama estructura. La 
existencia de eate ordenamiento fue pro­
bada experimentalmente en 1912 con el 
célebre experimento de difracción de 
rayos X por cristales de sulfato de cobre. 

Para entender las c.aracteríaticaa del 
orden cristalino viajemos al pasado y � 
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Figuro 2. Elementos de simetría: 
(a} oentro de inversión, (b) espejo, 
(e) eje de rotación, (el) espejo con 
de.alizamiento, (e) eje heliooídal. 

� cúbico 

corramos el camino seguido por quienes 
se interesaron en taJ problema. Kepler y 
Hooke (siglo XVII) trataron de encon­
trar una relación entre la fonna externa 
de los cristales y la regularidad in terna 
de Jos mi8Tflos. Ambos enfocaron el pro­
blema desde un punto de vista geomé. 
trico; en otras palabras, trataron de re­
solverlo estudiando cuáJes eran las posi­
bilidades de llenar el espacio. De esta 
fonna llegaron a explicar ciertas formas 
cristalinas como el alumbre y los copos 
de nieve. Herederos de estas ideas fue­
ron Gugiíelmini, R. de 11sle y Uaüy (si­
glo XVIII) quienes, además, las enrique­
cieron al proponer que el espacio debe 
ser Uenado completamente por el apila­
miento regular de peque"as unidades 
poüédricas idénticas. 

A mediados del siglo XIX, Franken­
heim y BravaiB afmaron los trabajos 
anteriores y llegaron a defmir las dife­
rentes poaibilidades para estas unidades 
poliédricas. Recordemos que todo este 
trabajo se desarro llaba teóricamente, 
pues no había aún medios de experi­
mentación. Ellos suponían que existe 
una unidad que al T"epetirse produce una 
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�Figura J. Las 14 redC�J de Bravw 
'111111111 y su distribución en los sistemas 

cristalinos. 

estructura. El grupo de traslaciones de 
una figura periódica puede ser concreto 
considerando los extremos de los vecto­
res que representan las traslaciones. El 
;onjunto de estos puntos forma una red. 
La malla de la red es el paralelípedo 
construido con 8 nodos., es decir, con 3 
vectores que tienen el mismo origen y 
aon "no coplanares ". Los conjuntos de 
nodos que constituyen las redes poseen 
simetría en diferentes gradoa.. Los dife­
rentes tipos de redes se Uaman modos ; 
estos modos muestran toda la simetría 
de la red y Jos modos de la misma sime­
tría se agrupan en un sistema. 

Las redes tridimensionales pueden 
constru.its.e yuxtaponiendo paraJelepípe­
dos para los cuales exi�ten solo 7 sime­
trías dif�rentcs (son loe 7 sistemas cris­
talinos) que se subdividel! en 14 modos 
de redes conocidos como redes de Bra­
va is (figura 1 ) -

La celda (paralelepípedo elemental) 
está defmida por las longitudes de sus 
lados a, b, e y por loa ángulos alfa, beta 
y gama, que son los ángulos formados 
entre pares de lados. 

Por otra parte se sabía que cuando 

� 

r-

t 

2 
(e) 

� � 
�------ --

r- t - ..... 

(d) 

..... 

2.f 
(e) 

una figura periódica finita posee nume­
rosos element08 de simetría , éstos deben 
cruzarse al menos en un punto, y eate 
conjunto forma un grupo puntual. En 
el caso de los cristales debe existir una 
compatibilidad entre la a.i.metría del gru­
po puntual y la de la red, lo que condu­
ce a 32 grupos puntuales en tres dimen­
siones, conocidos también como las 32 
clases cristal inas. Estas se diferencian 
por sus elementos de simetría: centro de 
simetría, espejos y ejes de rotación (fi­
gura 2). Una operación de simetría -la 
invert�ión a través de un centro, la refle­
xión en un plano y la rotación por un 
ángulo definido alrededor de un eje 
respectivamente- convierte al cristal 
en una fonna indistinguible de la que 
poseía antes de que la operación se efec· 
tu ase. 

En 1890-1895 Sohncke, Fedorov, 
Schoenflies y Barlow caracterizaron el 
ordtnamiento cristalino mediante el 
conjunto de movimientos en el espacio 
que dejan invariante el arreglo¡ para eUo 
consideraron no sólo los elementos de 
simetría de las 32 clases cristalinas sino 
también elementos de simetría con tras­
lación: espeíos con dealizamiento y ejes 
helicoidaJes (f.gura 2). De esta manera 
Uegaron a establecer el número de dife­
rentea -clases de arreglo posibles en las 
estructuras cristalinas.. Este ee eleva a 
230 grupos de simetría conocidos como 
loa 230 grupos espaciales. 

Consideremos ahora un cierto núme­
ro de cristales conocidos y veamos cómo 
es su distribución en los diferentes siste­
mas cristalinos: 



Sistema 

Triclínico 
Monoclínico 
Orto!Tómbíco 
Tetragonal 
Trigonal 
Hexagonal 
Cúbico 

Inorgánicos 

2 
14 
18 
14 
12 
11 
30 

Orgánicos 

6 
49 
30 

6 
4 
2 
4 

Proteínas 

2 
35 
43 

6 
6 
2 
5 

Total(%)* 

4 
27 
23 
11 

9 
7 

20 

* Los porcentajes están basadoa en 5572 compuestos inorgánicos. 3217 orgánicos y 224 pro­
teínas: Cry1tol Data, No. 6,1967. 

Los cristales inorgánicos son prepon­
deramente' cúbicos, ¿cómo explicarlo? 
Una primera razón ea que los compuea­
tos binarios son más abundantes que los 
temarios y cuaternarios y estos últimos 
en general producen simetrías más baja.a 
que la simetría cúbica. Otra razón, más 
bien práctica, es que primero se intentan 
resolver las estructuras fáciles y las más 
difíciles (a menudo triclínicas) se dejan 
para más tarde. 

mo número de átomos diferentes (por 
ejemplo TiC y LiF) se llaman i&otipica.a 
cuando muestran una ana1ogía en au 

an-eglo geométrico, es decir, cuando po­
seen: el mismo grupo espacial, eventual­
mente medidas dilerentee de la celda 
pero las relaciones c/a, a/h, h/c y los 
ángulos de la malla alfa, beta y gama si­
milares o iguales, y el mi.amo número de 
átomos en Ta malla en posiciones pun­
tuales (x, y, z) iguales o similares. 

El iaotipismo no implica una seme­
janza en el enlace químico o en la capa­

cidad de formar enlaces mixtos. 
Regreaem08 a nuestro análisis global 

de estructuras preguntándonos ahora, 
¿cuántos tipos de esbuctura se conocen 
pa.ra loa criatales? El número total de ti­
pos de estructura para loa COri)pUest08 
inorgánicos se eleva a más de 2 000. De 
ellos se conocen 31 tipos de estructuras 
de elementos, 73 tipos de compueatoe 
equiatómicoe (AB) y 98 tipos de com­
puestos AB2. Algunos ejemploe impor­
tantes de tipos de estructura inm¡án.icoe 
son la.a estructuras de : cobre (poseída 
también por Al, Ni, Pt, Pb, Ag y Au); 

diamante (presentada por el Ge), cloru­
ro de sodio (estructura muy común, en­
contrada en loa haluros alcalinos, excep­
to CsCf, CsBr y Csl); en los óxidos, suJ. 
furo&, selenuros de Mg, Ca, Sr y Ra; en 
óxidos de los metales de transición co-. 
mo e.l FeO, y en muchos compuestos 
intermetálicoe. La estructura de zinc· 

Aproximadamente un 80% de lu es­
tructura$ inorgánicas y un 60% de las 
orgánicas son céntricas, tal vez porque 
algunas de las fuerza.a interatómicas im­
portantes son fuer.tas centrales. Las fuer­
zas iónicas dependen de la diatancia in­
teratómica pero no del ángulo. Loa en­
laces covalentes dependen del ángulo y 
uí el porcentaje de cristales aaéntric08 
es mayor en los sólidos orgánicos. En 
1011 compuestos biológicos la simetría 
de inversión y loa espejos aon práctica­
mente inexistentes, tal ve7. porque la 
mayoria de los seres vivos tienen quira­
üdad. Esta proviene del proceso de re­

plicación en el cual las héücea de ácidos 
nucléicos transmiten e.l código genético. 
Estas hélices poseen la Birnetria de loe 
ejes helicoicWes, de modo que muchos 
cristales de origen biológico contienen 
esta simetría. Como ejemplo de crietales 
biológicos se encuentran las proteínas, 
que son IJDa de lu clases rruia importan· 
tea de molécul� biológicas. Ellas inclu­
yen las enzimas, las honnonaa y loa anti­
cuerpos. Actualmente se sabe que la.a di­
ferentes funciones biológicas de estas 
moléculas compleju están determinadas 
por y dependen de su estructura tridi­
mensional y de la habilidad de tales es­
tructuras para reaponder a otraa molécu­
las con cambios en la fonna. 

cobre diamante cloruro de sodio 

Tratando de encontrar relaciones en­
tre las .estructuras que se conocían se 
introdujo el concepto de tipo de estruc­
tura. Dos estru.ctura.a que tienen el mi&-

Qo 

Figuru 3. Algunoe ejemplos de tlpoa de estructura !dmplea. 

rutilo 
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blenda la preeentan una gran yariedad 
de compuestos, taJea como BeS, CdS, 
GaA.s y lnSb. 

Para loe compuestoa orgánicos, cada 
compuesto crietaliza sepn eu propio ti­
po y se conocen más de 30 000 tipos 
diferentes. En cuanto a laa proteínas, el 
número de eetructaru oonocidae con 
alta reeolncion ea muy pequeflo pus in; 
tentar claaific.utu en ténn.inoa de un 
número finito de uquetipoe. 

Noa reata p« preclaar qüe pan deter­
minar laa eetrnctnraa eriatalinaa exiaten 
dííuentea métód011 que pOdemoe elaam­
car en 2 gra.Ddea grupoe: loe métodos de 
difracción, y otro• diferentes de la di­
fracción. Entre loa primei'Oi encona. 
moa nyoe X. neutronea, electronea, ra­
diación de Bincrotrón, rayo& gama y la 
microecopía ele:etrónica de alta resolu­
ción. Entre lw métodot que no utílisan 
la difracción Ullemoa: la reeonancia pa· 
ramagnética electrónica (RPE), la reso­
nancia magnética nucle.r (RMN), el in­
frarrojo (IR) y la e.peetroecopía M�A&­
bauer, entre otros. 

A continuación trataremoa exclma­
mente alganoe métodos de difracción, 
pOI' ser loe m.í.s empleadoa debido a que 
proporcionan una mayor cantidad de 
información. 

La difracción. de onda& ea la baee de 
varioe métodoe poderoeoe para la deter-
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minación de estructuras. Laa ondas son 
difractada.& por objetos con dimensiones 
comparables a la longitud de onda de la 
radiación. En el cuo de las estructuras 
crista.linaa las ondas deben tener una 
longitud de onda comparable al espacia· 
miento entre loe átomos, ea dedr 150 pm 
en promedio (lA • 100 pm). 

Loe rayos X que se producen al hom. 
bardear una placa metálica (anticátodo) 
con electronea de alta energía, tienen 
una longitud de onda que depende del 
elemento que constituye el anlicátodo y 
IIU valOI' está comprendido entre 21 y 
230 pm. La difracción de rayoe X ea el 
método mlÍB empleado ya que resulta 
mía económico . Del diagrama de inten· 
Bid.ad de rayos X difractados es posible 
reeon!Ü'Uir un cuadro detallado de las 
poeicionaa de los átomos y, aún más, ea 
posible también llegar a determinar la 
distribución de densidad electrónica en 
los enlaces individuales. Los rayos X son 
útiles para detectar caai todos loa ele­
mentos, excepto los átomos ligeros en 
preeencia de átomos pesados. Igualmen­
te no es posible distinguir la difracción 
producida por átomos de número ató­
mico cercano, como el Cu y el Zn en el 
bronce gama. 

Loa neutrones generados en un reac­
tor nuclear y luego frenados a energías 
térmicas tienen UDS longitud de onda 

de unoe lOO pm. La difracción de neu­
trones ea particul.annente útil para la 
detección de laa posiciones de átomos 
ligeros (en especial los de hidrógeno), 
para la distinción entre átomos de nú­
mero atómico cercano , para la ÍDveati­
gación de materiales magnéticos (debido 
a la difusión adicional de neutrones pro· 
ducida por loa átomoe que poeeen mo­
mentos magnéticos) y, en fm, para el 
estudio de sistemas que no presentan 
un orden perfecto como los líquidos, IOfl 
gases y los defectos. 

Loe electrones moviéndose a una ve 

locídad de 20 000 km-1 (después de ser 
acelerados por una diferencia de poten· 
cial de 4k V) tienen una longitud de 
onda de 40 pm. La difracción de elec· 
trones es mucho más fuerte que la de 
rayos X, lo cual tiene ventajas y de&­
ventajaa. La principal desventaja ea que 
la teoría es complicada, lo que dificulta 
la determinación de la estructura. Sin 
embargo es un método ampliamente 
empleado en el estudio de superficiea : l 
celdaa, posiciones atómicas, defectos, 
cambios durante el crecimiento de capaa 
delgadas, etcétera. 

La radiación de síncrotrón, que ea la 
radiación X emitida po� un sincrotrón de 
electrones, ee emplea en estudios tales 
como la quimisorción (por ejemplo de 
Br sobre, Si y Ge) o la electrodeporicíón 
(por ejemplo Cd y TI sobre Cu). 

Así pues, el conocimiento de la es­
tructura de un sólido nos permite en 
principio responder a las siguientes pre­
guntas: 

¿Cómo elrtán ordenados los átomos? 
¿Cómo pudo producirse este ordena· 

miento? 
¿Cómo eate orden permite cierto8 

mecanismos de movimiento electrónico 
y atómico? 

¿Cómo estos movimientos producen 
las propiedades observadas? 

Lecturas recomendaW: 

o(}ynul nructure� G IDDr/ring approach, H. D. 
Mqaw, W .B. Saunden Company. 1973. 

•Prorein crynllllogruphy, T.L. Blundell & L.N. 
Johneon, Acadenúc Presa, 1976. 

•Thlrtunth lnWn�Jtional CorlflT611 of Cry•m· 
lklgrophy, c .. n.�·�d Ah:t!tucta, 9-18 au¡¡uft, 
1984, Ham.hurg, FRG Edlted by !J. Bonee. 
Eite llhr..> proporciona un4 ldu del e.tado 
actual en el eatudio de emucturu. 

l Existen cü!ere.nte& varlantea del mE-todo: 
dlfraceión de electrone& de �� encrgfa 
(LEED). dlfncclón de electronea en b.az 
convergente (CBED), y otroe. 


