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EJERCICIOS PROPUESTOS

1. El radio atémico del niguel CCC es 1.243 A. Calcular: a) el
parametro de red y b) la densidad del niquel, si se sabe que la masa atomica
del niquel es de 58.71 g/mol.

Datos:

a, =1.243A

M =58.71g/mol

Atomos/celda = 4 atomos (porteoria)

N. de Avogadro= 6.02x10 atomos/ maol

Solucidn:

a) Parametro de red. En la celda CCC los atomos se contactan entre
si a través de la diagonal de las caras del cubo, de forma que la relacidn
entre la longitud del lado de cubo ag y el radio atomico r es:

dr

V2

x"E«ED:dI' obien aj = (1)

Entonces, sustituyendo los datos en la relacion anterior

5 _ 4(1.243x10"cm)

a I,

Ve
a, =3.5157x10"cm

b} Densidad. Para determinar la densidad del niquel, basta con
calcular el volumen de celda y sustituir su valor con los datos en la relacion:

" (numero de atomos/cel da)(masa atémica)
{(volumen de celda){nim ero de Avogadro)

(2)
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Calculo del volumen de celda: Por ser una celda cibica los valores de lados
son iguales, de manera que el volumen viene dado por:

Volumendecelda=a,’

Volumen de celda=(3.5157x10")’
Volumen de celda= 4.3455x10% cm’

Ahora bien, sustituyendo en (2)

B (4 atomos)( 587 1g/mol)
(4.3455x10 % cm’ )(6.02x10% atomos/ mol)

p=8977Tg/cm’

P

2. La densidad del potasio, que tiene una estructura CC y un atomo
por punto de red es 0.855 gfums. La masa atomica del potasio es 39.09
g/mol. Calcule:

a) el parametro de red y
b) el radio atomico del potasio
Solucion;

Datos:

p =0.855g/cm’
Masa atémica = 39.09 g/mol

Atomos/celda = 2 alomos (por teoria)
N. de Avogadro=6.02 x 10 atomos/mol

a) Parametro de red. Como el potasio tiene una estructura cubica, su

volumendecelda=a,’, el cual puede obtenerse a través de la relacion:
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~ (atomos/ce Ida)masa aldmica)
P~ (volumen de celdajnim ero de Avogadro)

donde:

(&lomos/ce ldajmasa atomica)
plnumero de Avogadro)

volumen de celda =

Entonces, sustituyendo los valores:

(2 atomos) (3909 g/mol)
(0.855g/cm’ )(6.02x 10 atomos/mol)

volumendecelda=1.5189x10% e¢m®

volumendecelda =

y como volumende celda= a,f. despejando se obtiene el parametro de red

a, = Yvolumendecelda

a, = ¥1.5189x10%cm’ = a, =5.3355x10%cm
a, =5.3355A

b} Radio atomico. Como en la celda CC los alomos se conlaclan
entre si a través de la diagonal del cubo, la relacion entre la longitud de la

diagonal de cubo ap y el radio atémico r es: 'u'l_Eiﬂg =4dr, por lo que el radio

atomico puede calcularse despejando dicha relacion

_ 33y
4
. J3(5.3355 x 10"%cm)
4
r=23103x10%m ¢ 23103A

r

3. Un metal con una estructura cubica ftiene una densidad de 1.892

glem®, un peso atdmico de 132.91 g/mol y un pardmetro de red de 6.13 A. Un
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atomo asociado a cada punto de la red. Determinar la estructura cristalina del
metal.

Solucidn:
Datos:

p=1.892g/cm’

Masa atomica =132.91g/mol
a,=6.13A

N. de Avogadro= 6.02x10% atomos/ mol

Para determinar la estruclura cristalina y en base a los datos obtenidos,
basla con calcular el numero de atomos por celda.

De la formula de densidad, se tiene

T (atomos/ce Idajmasa atomica)
! (wlumen de celda)(nim ero de Avogadro)

At ol d = p{volumen de celda){nim .Ern de Avogadro)
masa atoémica

(1)

. Calculo de volumen de celda. Como el metal tienen una estructura

cubica, el volumendecelda=a,’, entonces:

volumen de celda = (6.13x 10%cm)’
volumen de celda=2.3035x 10 % cm®

Una vez determinado el volumen de celda y con los dalos obtenidos,
determinamos el tipo de estructura sustituyendo en la relacién (1)
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plvolumende celda){numero de Avogadro)
masa atomica
(1.892g/em’ }2.3035x 10 % em™ )(6.02x 10 Atomos/ mol)
(132.91g/mol)
atlomos/celda=1.974alomos = 2 alomos

atomos/celda =

atomos/celda =

Finalmente, en base al resultado, se puede decir que el metal tiene una
estructura CC

4. El galio tiene una estructura ortorrombica, con ap=0.45258 nm,
by=0.45186 nm y c=0.76570 nm. El radio atomico es 0.1218 nm. La
densidad es de 5.904 g/cm® v la masa atomica es de §9.72 g/mol. Determine

a) el nimero de atomos en cada celda unitaria y

b) el factor de empaquetamiento de la celda unitaria
Solucion:
Dalos:

a, =0.45258nm

b, =0.45186nm

¢, =0.76570nm

p=5.904g/cm’

Masa atomica=69.72g/mol

N. de Avogadro=6.02x 10" atomos/mol

a) MNimero de atomos por celda. Se determinan despejandolos de la
relacién de densidad

- (atomos/ce lda)masa atdmica)
P= (vlumen de celda)nim ero de Avogadro)

p{volumen de celda){nim ero de Avogadro) 1)
masa atémica

atomos/cel da =
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. Calculo del volumen de celda. Para determinar el volumen se

mulliplican cada uno de los parametros de red, as decir

volumendecelda=a,xb, x¢,

volumen de celda=(0.45258x 107 cm){0.45186x 107 cm)(0.76570x 107 cm)
volumende celda=1.5659x 10 ecm®

ahora, sustituyendo los valores en (1)

atomos/celda = LAdass
masa atomica
4 <) 3 =
stomos/celda - (5:904g/cm’ (1.5659x 10 em* (6.02x 10™ atomos/mol)
69.72g/mol

atomos/celda =7.98 atomos = 8 atomos
b} Factor de empagquetamiento. Se calcula por medio de la relacién

(atomos / celda j{(wolumen de atoma)

FE =
(volumen de celda)

(£}

. Calculo del volumen de atomo. Considerando a los atomos
como esferas rigidas, se obtiene a través de la expresion

volumen de atomo = %nr:'

volumen de atomo =%n{ﬂ.12’lﬁ x10 " em)’

volumen de atomo =7.5875 x 10 em?

Ahora bien, sustituyendo los datos en la ecuacion (2)

FE _ (B)(7.5875 x10* em’)
(1.5659 x10% ecm?)
FE =0.3876
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5. Una de las formas del manganeso tiene un radio atomico de 1.12
A, un parametro de red de 8.931 A, y un factor de empaquetamiento de
0.479. ; Cuantos atomos hay en la celda unitaria?

Datos:

r=1.12 A=1.12 x10%em

ap =8.931 A=8931x10%cm
FE =0.479

solucion: En base a los datos suministrados, el numero de atomos por celda

unitaria se puede obtener mediante un simple despeje de la expresion:

FE - \atomos/celda){volumende atomo)

volumende celda

da - (FE){volurende celda) (1)
volumen de atomo

atomo/fcel

Para ello, se determinan el volumen de atomos y el volumen de celda

. Calculo del volumen de atomo: Considerando a los alomos como

esferas solidas

volumende atomo = % ar’

volumen de &tomo = % (1.12x108cm)?

volumende atomo = 5.8849x 10 cm?

. Calculo del volumen de celda:

volumendecelda=a,”
volumende celda=(8.931x 108 c:m]:*

volumende celda=7.1236x10%%¢cm?
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Sustituyendo en (1)

(0.479)(71236x10%%cm?)

5.8849x 10 em?
atomo/celda =57.98

atomos/ceda =58 atomos

atomo/celda =

Determine los indices de Miller correspondientes a las direcciones de la
celda cubica que aparece en la figura

Al

K.,
~

Solucidn:
. Direccion A

1} Se determinan coordenadas iniciales (1,0,0) y coordenadas finales
(0,0,1)

2} Se restan las coordenadas finales menos las iniciales:
(0,01)-(100)=-1,0,1

3) No hay fracciones por simplificar o enteros por reducir

4) [101]
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. Direccion B

1) Se determinan coordenadas iniciales (1/2,1,0) v coordenadas
finales (1,0,1)

2) Se restan las coordenadas finales menos las iniciales:
(101 -(1/210)=-1/2,-1,1

3) Se simplifican fracciones: 2(-12,-11)=-1-2,2

4) [122)

. Direccién C

1) Se determinan coordenadas iniciales (0,3/4,1) y coordenadas
finales (1,0,0)

2) Se restan las coordenadas finales menos las iniciales:
(10,0) - (0,3/4 1) =1, - 3/4,-1

3) Se simplifican fracciones: 4(-13/4,-1)=4,-3,-4
4) [43 4

6. Delermine los indices para los planos de la celda unitaria cubica
que aparece en la figura

113

/|
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Solucidn:

. Plano A

1} Se debera mover el origen, ya que el plano pasa a fraves de 0,
0,0, Se mueve tambien el origen un parametro de red en la direccion "y (ver

figura). Entonces x=1y=-1,z=1

b

2) Se determinan los reciprocos de las  inlersecciones:

1 - 1: l - _"|: 1 - 1
X ¥ z
3} No hay fracciones que simplificar
4)  (11)
. Plano B
1} Se determinan las intersecciones: x=w,y=13,z2==
2) Se determinan los reciprocos de las  intersecciones:
2a0; a3 2a
X ¥ z

3) No hay fracciones que simplificar

4) (030)

10
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7.  Un vector direccion pasa a través de cubo unidad (o celda unitaria)

desde la posicion (1.0, Vj)a la (1. 3,.1). iCudles son los indices de

direccion?

Solucion: Se sigue el mismo procedimiento que el presentado en el gjercicio
5

1) Se restan las coordenadas finales menos las iniciales:

0, %1940, 2039
2) Se simplifican fracciones: 41,%,3/,;}:::.3.3

3) [033]

8. Dibuje los veclores direccion en celdas unilarias para las

siguientes direcciones clbicas: a) [111): b) [121) y c)[110]
Solucidn:

. Para [111]: Las coordenadas de posicién para la direccidn son (1,-

1.-1). Para su representacion tendra que llevarse el origen del vector
direccion al vérlice inferior izquierdo de la parte trasera del cubo.

Muavo origen

11
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« Para la direccion [121]: Las coordenadas posicion para la

direccion, se obtienen dividiendo los indices de direccion por 2 de modo que
puedan estar dentro de la celda wunitaria. Son,

por tanto (}/1-}5

112

iz

. Para la direccion [190]: La coordenadas posicion para la direccién,

son (1,-1,0). El origen del vector direccidn tiene que llevarse al vértice inferior
izquierda de la parte trasera del cubo.

Z

o Muewvo anigen

9. Determine los indices de Miller del plano cristalino clbico que
cortan las siguientes coordenadas de posicion: (0,0, 15 ) (1,0,0); ( 15, 14.0)

Solucion: Primero, se localiza como A, B y C las tres coordenadas de

posicion tal como se indica en la figura

12
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=y

A continuacidn, se unen B y C y se prolonga BC hasla D, y se unen A y
B. Por dltimo, se unen A y D hasta completar el plano ABD. El origen para
esle plano en el cubo puede ser elegido en E, que da las intersecciones
axiales con el plano ABD en x=1y=12z=12. Los reciprocos de estas

intersecciones axiales son: 1, 2, 2. No hay fracciones que eliminar y
finalmente, los indices de Miller para el plano dado: (12 2)

10. El hierro puro experimenta un cambio polimorfico de CC a CCC
calentandolo al pasar los 912 °C. Calcular el cambio de volumen asociado
con el cambio de estructura de CC a CCC si a 912 °C la celda unitaria CC
tiene un parametro de red de 0.293 nm vy |la celda unitaria CCC 0.363 nm.

Datos:

ParaCC
ag =0.293nm

Atomos/celda = 2 atomos (teoria)

Para CCC
ap =0.363nm

Atomosicelda = 4 tomos (teoria)

13
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Solucion: El cambio volumeétrico durante la transformacion puede calcularse a
partir de datos cristalograficos. El volumen por atomo para la red eristalina
del hierro CC antes de transformarse es:

3
dp
Vo = ——
cC 2
3
Vee = (0.293 nm)

2
Vee = 0.0251nm?

El volumen por atomo para la red cristalina CCC que tiene cuatro atomos por
celda unilaria es

3
dg
Vopn = —0-
cce =,
3
e = {'D,E-Einm}

Vee =0.01196nm?

El cambio porcentual en volumen durante la transformacion CC a CCC,
viene dado por:

AV = V.despuésde la transformacion - V. antesde la transformecion
V. antesdela transformacion

AV__0.011960m’ - 0.01258nm’

Veo 0.01258nm°

AV 4.9%

Vee

¥ 100%

% 100%

Esfto indica que el hierro se confrae al calentarse 4.9%

11. Un cristal dnico de un metal CCC esta orientado de tal forma que
la direccion [001] es paralela a un esfuerzo aplicado de 5000 psi. Calcular el

14
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esfuerzo cortante resultante que actia sobre el plano de deslizamiento (111)
en las direcciones de deslizamiento [110] y [011].

Solucion:

. Para (111)/ [110]: Se aplica un esfuerzo normal o en la direccion
[001] de la celda unitaria. Esto produce un angulo & de 90° (por inspeccion)
con la direccion de deslizamiento [110] y un angulo ¢ con la normal al plano
(111) (direccion [111] por ser celda cubica). En la grafica se muestra lo
planteado anteriormente

Calculo de ¢: Aplicando identidades geométricas

[111]

3a,

[110]

V28,

Cosp= —Ili"— e h= Arcns{%]

'\au

§ = 54.76°

15
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Calculo del esfuerzo cortante; Aplicando la relacion 1=occosi.cosd vy

sustituyendo los valores obtenidos

t = 5000psicos90” )(cosb4.76" )
=0

. Para (111)/ [011]: Se aplica un esfuerzo normal o en la direccion
[001] de la celda unitaria. Esto produce un angulo i con la direccién de
deslizamiento [011] y un angulo ¢ con la normal al plano (111) (direccion
[111] por ser celda cubica). En la grafica se muesira lo planteado
anteriormente

[011]

[111]

Calculo del.: Aplicando identidades geoméiricas

[211]

Cosd = ] = ¢ = Arcos(1)
dy

¢ = 45°

16
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Calculo del esfuerzo cortante: Aplicando la relacion t=occosli.cosd y

sustituyendo los valores obtenidos

T = 5000 psi(cos 45° }cos 54.76°)
t = 2040 psi

12. Determinar la distancia entre los planos adyacentes (121) en el
cobre, el cual tiene un parametro de red de 3.615A.

Solucion; Sustituyendo los valores dados en la ecuacion general

By = s
vh® +k* +I
P 3.615A
s RS L
s P =1.476 A

13. El litio CC tiene un parametro de red de 3.5089 x 10 cm vy
contiene una vacancia por cada 200 celdas unitarias. Calcule:

a) el numero de vacancias por centimetro cubico
b) la densidad del litio

Datos:

ap = 3.5089x10%em
_ 1
Vacancias= ——
200

Masa atémica = 6.94 g/mol (Portabla)
N. de Avogadro=6.02 x 10%% dtomos/ mol

Solucién:

17
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a) Vacancias por centimetro cubico: Para determinarlas, se emplea la
siguiente relacion:

Vacancias MNumero de vacancias
eme Volumen de celda

(1)

. Céalculo del volumen de celda

volumendecelda = aﬂ3

volumen de celda = (3.5089x 10" cm)®

volumen de celda = 4.32029x 10 em?

Sustituyendo
V g 1
acancias 200
cm’® 4,32029x 107 em?
Vacancias

: ® = 1.157 x 102 Vacancias/em®
cm

b) Densidad del litio, Se obtiene aplicando la relacion de densidad.

. Calculo del nomero de atomos por celda, Considerando que la
celda presenta defeclos, es necesario obtener el numero de alomos (alomos
calculados), mediante la definicion de vacancias y asumiendo que la celda en
condiciones normales presenta 2 atomos

Vacancias= Alomos en condiciones normales- Atomos calculados

Atomos calculados= Atomos en condiciones normales- Vacancias
1

200

Atomos calculados=1.995atomos

Atomos calculadog=2 -

Ahora sustituyendo en la relacion de densidad

13
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B (atomos/cdda){masaatémica)
P (volumende celda)(numero de Avogadro)
B (1.995atomos (6 24g/mal)
s (4.32029x 107%* em® )(6.02 x 10%* atomos/ mol)

p=05323g/cm’

14. Una aleacion de niobio se produce al introducir atomos
sustitucionales de tungsteno en la eslructura CC; finalmente se produce una
aleacion con un parametro de red de 0.32554 nm y una densidad de 11.95
g/mol. Calcular la fraccion de dtomos de tungsteno dentro de la aleacion.

Datos:

8n =0.32554nm =0.32554 x 107 em
P =11.95g/mol
Masa atdmica delniobio = 92.91 g/mol

Solucion: Para determinar la fraccion de atomos de tungsteno dentro de la
aleacion, se debe obtener primeramente el numero de atomos por celda
unitaria de |la aleacion, el cual se calcula a partir de la relacion de densidad.

. (atomos/cdda)({masaatomica)
(volumende celda)(nimerode Avogadro)
atomos/ celda = p{volumende celda }Fln ﬂ_l'_l'E:r_q._a_:.‘lse_ﬁmg_a dro) (1)
masa alomicadelniobio

. Calculo del volumen de celda: Por ser una celda cubica los valores
de lados son iguales, de manera que el volumen viene dado por:

volumende celda=a,”
volumende celda=(0.32554x 107 em)?

volumende celda=3.44995x 10*% cm?

Una vez determinado el volumen de celda, se sustituye en (1)

19
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(11.95 g/mol)(3.44995x 10" em® )(6.02x 10** dtomos/mol)

alomos/celda= :
92.91g/mol

atomosficeda=2.671atomos

Una vez conseguidos el numero de atomos por celda unitaria de la aleacion,
se emplea la definicion de atomos sustitlucionales para determinar asi, el
namero de atomos de ngsteno introducido en la aleacion

alomos sustitucionales = dtomos en condicione s normales + atomos de tungsteno (2)

Es importante destacar, que los atomos suslitucionales representa el
nimero de atomos por celda en la aleacion y los atomos en condiciones
normales son el nimero de atomos por red cristalina en una celda CC (2
atomos). De ahi que el numero de atomos por celda de tungsteno se calcula
a través de un simple despeje de |a expresion (2)

atormmos de tungsteno= atomaos sustitucionales- atomos en condiciones normales
atomosde tungsteno= 2.67 1atomos - 2 atomos
atomosde tungsteno=0.67 1atomos

«  Calculo de la fraccidon de alomos de tungsteno: Se miden por
medio de la relacidn siguiente

atomosde tungsteno
atomos en condiciones normales
0.671atomos
2 atomos
Fracciénde atomos = 0,335

Fracciénde atomos =

Fraccidnde atomos =

20
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15. El platino CCC tiene una densidad de 21.45 glem” v un parametro

de red de 3.9231 A. En promedio ;jqué porcentaje de los puntos de red

contiene vacantes? (asumase un atomo por punto de red)

Datos:

p=21.45g/cm’
ap =3.9232A=3.9232x10%cm
Masa atomica =195.09g/mol (tabla)

N. de Avogadro=6.02 x 10** atomos/ mol
Puntosdered= 4 (teoria)

Solucién: Para saber el numero de vacancias, es necesario determinar el
numero de atomos por celda, el cual se determina despejandolo de la

expresion de densidad

........ (atomos/celda)(masaatomica)
{vniu mende celda)(niumero de Avogadro)
plvolumende celda)(nimerode Avogad ru}

masa alomica

(1)

atomos/celda=

. Calculo del volumen de celda: Por ser una celda cubica los valores

de lados son iguales, de manera que el volumen viene dado por:

volumende celda= ana

volumen de celda = (3.9231x 10 % ¢m)?
volumende celda=6.0379x 10" cm®

Sustituyendo en (1)

(21.45glem® )(6.0379x 10°%% em? )(6.02x 10 atomos/mol)
195.09g/mol

atomos/celda=

alomos/ceda =3.9964529 alomos

21
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Como puede observarse, de haber 4 atomos/celda seria un cristal
perfecto de platino; de aqui la diferencia se debe a la presencia de vacantes.

Para obtener el nimero de vacantes se aplica la definicion

Vacancias= Atomos en condicionss normales- Atomos calculados
Vacancias=4-3.9964529
Vacancias=0.0035471

. Calculo del porcentaje de vacantes por puntos de red: Se obtienen
a traves de:

Vacantes 0.0035471
Ptosdered 4

Vacantes _, nn0886
Plosdered

16. Determinar el angulo 0 de un borde de grano de angulo pequeno
en el cobre CCC cuando las dislocaciones estan separadas 1000 A. El
parametro de red del cobre es de 3.615 A,

Datos:

ap =3.615A
D=1000A
Direccioncompacta=[110] (Teoria)

Solucion: Los granos se encuentran inclinados un vector de Burgers en cada
direccion cada 1000 A. El vector de Burgers en el cobre CCC es [110], de
manera que la longitud del vector de Burgers es de dyy (distancia
interplanar)
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. Calculo de la longitud del vector de Burgers: Se determina

mediante |a relacidn

B

dp
—_—
vhe + k2 + 12
3.615A

d1‘|ﬂ= o

V12 +1% 407
dy1p =2.567 A

iy =

. Calculo del angulo 0: Aplicando identidades trigonométricas

8 b
Sen— = —
eng=o
EEHE=2.55?A
2 1000A
)

Sen i 0.002557
8 =0.293°
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