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MAQUINAS NAVALES CURSO 2006/07
CTM Tema 3 ESTRUCTURA CRISTALINA — PROBLEMAS BASICOS

Estructura Cristalina de los Metales

Sistema cubico

Calcular la densidad del vanadio (V) si su estructura cristalina es clbica centrada en
el cuerpo (bcc), su radio atdmico R=0.132 nm y su peso atémico 50.94 g/mol.

Calcular la densidad del platino (Pt) si su estructura cristalina es clibica centrada en
las caras (fcc), su radio atdmico 0.139 nm y su peso atémico 195.1 g/mol.

Determinar qué tipo de estructura clibica presenta un metal con:

a) a=3.6147 Ay R=1.28 A
b) a=0.42906 nm y R=0.1858 nm

El hierro experimenta a 910°C una transformacion alotrdpica, pasando de estructura

bcc (denominada ferrita o Fea) a fcc (denominada austenita o Fey). Suponiendo que

el radio atdmico se mantiene constante e igual a 1.24 A, calcular:

a) La relacion entre las densidades

b) El cambio relativo de volumen para una masa fija, al experimentar la
transformacion alotrépica mencionada, de bcc a fcc, indicando si corresponde a
una expansion (aumento de vol.) o contraccion (disminucion)

Determinar qué estructura cubica presenta el iridio (Ir) a partir de los siguientes
datos: R=0.136 nm peso atémico=192.2 g/mol p=22.5 g/cm?

Determinar qué estructura cuibica presenta el polonio (Po) a partir de los siguientes
datos: a=0.3359 nm peso atdmico=210 g/mol p=9.2 g/cm?

Determinar si la plata (Ag) presenta estructura bcc o fcc partiendo de los siguientes
datos de la Ag:

- radio atédmico: 0.144 nm.

- peso atomico: 107.9 g/mol.

- densidad: 10.5 g/cm?’.

Calcular el radio atémico del plomo (Pb) sabiendo que su estructura es cubica con un
parametro de red a= 4.9502 A. Datos del Pb: peso atémico 207.2 g/mol, densidad
11.34 g/cm’.

Sistema hexagonal

El circonio (Zr) tiene estructura hexagonal compacta (hcp) con relacién c/a=1.593. Si
su radio atomico es de 0.160 nm y el peso atdomico 91.22 g/mol, calcular su
densidad.

Determinar los parametros de red (a y c¢) para la estructura hcp del cinc (Zn) si la
relacién c/a=1.856, p=7.13 g/cm® y peso atémico 65.39 g/mol.

Determinar la relacidén c/a para la estructura hcp del titanio, sabiendo que su radio
atdmico es 0.147 nm, su densidad (a 20°C) es 4.51 g/cm3 y el peso atdmico es
47.90 g/mol.
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El titanio a 883°C experimenta una transformacion alotrdpica, pasando a estructura
bce con pardmetro de red a=3.32 A.

a) Determinar la relacién entre las densidades correspondientes a la estructura hcp y
bcc.

b) Determinar la variacion relativa de volumen cuando al enfriarse el titanio pasa de
estructura bcc a hep. éSe trata de una expansion o de una contracciéon?

c) éQué relacion entre densidades cabria esperar si el radio atdmico permaneciera
constante?

Nota: para resolver el probl. 12 hay que hacer uso de los resultados del Probl. 11

Planos cristalograficos

Como se menciond en el problema 3, el Fe presenta estructura bcc o fcc,
dependiendo de la temperatura. La técnica de Difraccién de Rayos X (DRX) permite
determinar los espaciados o distancias entre planos cristalinos, a partir de los cuales
se deducen los parametros de red. Si para la estructura bcc del Fe el parametro de
red es a=2.864 A, para la fcc es a=3.5921 A,

a) ¢Qué distancia cabe esperar entre los planos (020) para ambas estructuras?
b) Calcular la distancia entre los planos mas compactos de una y otra estructura, que
son los dan los picos de mayor intensidad por DRX.

SOLUCIONES

1) p (V) = 5.97 g/cm’®

2) p (Pt) = 21.32 g/cm?

3) a) fec 3b) bcc

4) a) p (Fepee) / p (Feree) = 0.92 4b) Contraccion ~ 8%

5) fcc

6) cubica simple

7) fcc

8) R=1.75 A

9) p (Zr) = 6.7 g/cm’Fea.

10) a = 2.666 A; c= 4.9489 A

11)c/a=1.6

12) @) p (Tinep) / p (Tipee) = 1.037 b) Expansion = 3.7 % ©) p (Tinep) / p (Tipee) = 1.11
13) a) bee doo=1.432 A; fcc doso= 1.796 A b) bcc di10=2.025 A; fcc dij= 2.074 A
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Problemas ejemplo resueltos

Calcular la densidad del platino (Pt) si su estructura cristalina es cubica centrada en las caras (fcc), su
radio atomico 0.139 nm y su peso atomico 195.1 g/mol,

Este problema es un caso de aplicacién directa de la expresién que nos da la densidad volumétrica de
un material cristalino a partir de la masa y el volumen de la celda unidad:

M Masa Celdaunidad

Voo Volumen Celda unidad

Para el caso concreto de una celda fcc, la masa serd la correspondiente a los cuatro &tomos que le
corresponden. Para calcular la masa de cada &tomo se divide el peso atémico en g/mol por el n° de
&tomos contenidos en un mol, es decir, el N2 de Avogadro 6.023x102:

Masa Celda Unidad fcc = 4xP./Nay

Al tratarse de una celda cibica, el volumen de la celda d pardmetro de red a es el volumen de un cubo
de lado a, es decir:

Vol. celda unidad = a3

El enunciado no da directamente el pardmetro de red del Pt, pero si que es fcc y el radio atémico es
0.139 nm. Mediante la condicién de compacidad de la red fcc se obtiene el parémetro de red
correspondiente:

4R 4x0.139

TR

=0.39315nm

Dicho todo lo cual, ya estamos en condiciones de calcular la densidad, con la precaucién de expresar a
en cm para obtener la densidad en unidades de g/cm?3, que son las habituales:

P

4x % 4%x195.1 ”

D= 3]\/vAV — 6023_;(:10 :2132g/cm3
a (3.9315x10° f

Determinar si la plata (Ag) presenta estructura bce o fcc partiendo de los siguientes datos de la Ag.
- radio atomico: 0.144 nm.
- peso atomico: 107.9 g/mol.
- densidad: 10.5 g/cnr.

Como en el ejemplo anterior del P2, se trata de aplicar de nuevo la expresién de la densidad
volumétrica, referida a la masa y volumen de la celda unidad. La diferencia en este caso es que
conocemos la densidad y queremos deducir si se corresponde con una estructura bcc o fcc. La forma
quizd mas directa de resolverlo seria aplicar elplanteamiento del ejemplo anterior para calcular la
densidad de la Ag suponiendo que sea bcc y fcc. La que maés se ajuste cona densidad dada por el
enunciado nos dard la clave para asignar la estructura de la plata.

Asi pues:

P
2% / 2107.9 )
Prce = Nav _ 6.023x10" _ 9 746/ cm?

(it/%ef [4><1.i1%x10-8 T
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P
4x / 2107.9 )
P = Ny _ 6.023x10” _ 10 6o/ cm’

(f/];j [4><1.i1/4%x10-8 f

A la vista de ambos resultados, se concluye que la Ag presenta estructura fcc, pues la densidad calculada
es casi idéntica a la aportada en el enunciado

10) Determinar los pardmetros de red (a y c) para la estructura hcp del cinc (Zn) si la relacion ¢/a=1.856,
p=7.13 g/cm? y peso atdmico 65.39 g/mol (sol a=2.665, c=4.947)

Al tratarse de sistema hexagonal, hay que tener en cuenta las caracteristicas propias de este sistema. Asi
pues el nimero de &tomos por celda es 6 y el volumen ahora es el de la celda hexagonal (NO el de la
cubica a*) que vendra dado por el area de la base (hexdgono de lado a) por la altura (el pardmetro c).
Una vez calculado, el volumen queda:

3
vV, == azc\/g La deduccion se incluye al final.

hep
2 L,
<,

De forma que para la estructura hcp la expresién de la densidad toma la forma: 0 = T 2 \/5
sac
2

Ademads hay que tener en cuenta que R y a estan relacionados por a=2R, con lo cual para los datos del
Zn aportados en el enunciado la densidad queda:

65.39

X——

p= 7.13g/cm3 = 6.023x10” donde se ha hecho uso de la relacién c=1.856a
343 \
x1.856xa

Sélo queda despejar a y el problema esta resuelto:

" 65.39
6.023x10%  _ 5 66610 cm = 2.666 A c=1.856a=4.9489 A

a=,
3\2/§><1.856><7.13

Célculo del volumen de la celda hcp

Vol=area base x altura
Altura = ¢
Area base = area hexdgono lado a = 6 &reas tridngulos equiléteros de

33,
—Aa
2

ladoa = 6 x V2 base A x altura A = 3 x a x asen60® =




