Fidel Salas Vicente
E. Francisco Segovia Lopez
Angel Vicente Escuder

v Editorial

== Universitat Politecnica
de Valéncia



PROBLEMAS DE
CIENCIA DE

MATERIALES

AUTORES:
Fidel Salas Vicente
Francisco Segovia Lopez

Angel Vicente Escuder



Sumario

vi



Problemas de Ciencia de Materiales

Sumario
Capitulo 1: Estructura atdmica y enlace.........ccceeevvieeiieeeiieeniiieee e 1
L1 INtrOAUCCION. ...ttt e 1
1.1.1. La dualidad onda-corpusculo y la energia de una particula........ 1
1.1.2. La esStructura atOmiCa.........c.eeeveeruierieeniieeieeniie e esiaeeeeieee e 2
1.1.3. Niveles energetiCos......ccouuieruerrrieeriieeeiieenireeeeeesireeeeeenaneeeeeens 3
1.1.4. Atraccion entre particulas y enlace atOmico........c..ceeeveereeneenee. 3
1.2, ProbBIemas. .....cccocuiiiiiieeiiee ettt et e et e are e e e 4
Capitulo 2: Estructura cristaling............ccoeceeviiieniiiiiieniieiee e 19
2.1, INtrOAUCCION. ....evieeiiie ettt et e e e e e eaaeeeeeas 19
2.1.1. Celdas Cristalingas.........c.cceceeeiieriieiiieiieeieeee et 19
2.1.2. Direcciones y planos cristalinos...........ccceeveveeerieeenieeeninieee e 20
2,13  HUCCOS. ...ttt et et e e 20
2.1.4. Difraccion de 1ay0S-X.....ccceevcveeerueeerieeeiieeeiieeeiieeeeeesenneeeeeennns 21
2.2, Problemas.........cocuiiiiieiiieiieeieeie ettt 22
Capitulo 3: DIfUSION....cccviiiiiieciieecie et e raaee s 41
3.1, INtrOUCCION. ...ttt et s 41
3.1.1. Difusion atOmiCa.........ccueeeruveeriueeeriieeeiieesieeesteeeeeeaaeeeee e 41
3.2, Problemas.........cooiiiiiieiiieiie et 43
Capitulo 4: Propiedades mecanicas L...........ccccovveviiieniiieniieciieceee e 59
4.1 INtrOAUCCION. ....eoutiiiiieiieeiie ettt ettt ettt et e e e ee e 59
4.1.1. Ensayos de traCCiON.......ccueeeviieerieeeieeesieeeiee e eeeeeeeeeveeens 59
4.1.2. Ensayos de cizalladura...........cccoeeiieiiiiniiiiieieeeice e 60
4.1.3. Ensayos de fleXiON........cceccuieeriieeiiie e esieeee e 60
4.1.4. Ensayos de tenacidad...........cccceevuieriiiiiieniieeeiieeeeee e 62
4.1.5. Concentracion de teNSIONES. .........eeervveeerveeerueeeireeereeeeesneneeens 62
4.2, PTODIOMAS. ....cooiiiiieeiiieiie ettt 64
Capitulo 5: Propiedades mecanicas IL...........cccooveviiiieniiiiniiiiieeeeeeees 75
5.1 INtrOAUCCION. .....eieiiieiieiie ettt e 75



Sumario

5.1.1. Ensayos de fatiga.........ccoceevuerienieiienienieiicneeececnece e 75
5.1.2. Ensayos de fluencia.........cccceeeeiiiiniieeniie e 76
5.1.3. Ensayos de dUreza..........cccoeevueriinieiieniinieeiceeeniieeee e 77

5.2, PTODI@MAS. ....coitiiiiiiieiieie e 78
Capitulo 6: Deformacion y recocido.......c.c.eveevveeiinienieniiiniinieeieeecnieeeen 101
6.1, INtrOdUCCION. ....eiiiiieiieieiceeee et 101
6.1.1. Acritud y endureCimiento...........coceeveevuerieneenienieneeieeieeee 101
6.1.2. Recocido de recristalizacion...........ccecueveeruieieneenienienceieenenn 101
6.1.3. Crecimiento de rano.........c..cceeevuereeneenieneeneenieeeieeeeeeeaeees 102

6.2. Problemas..........coueiuieiiiiieriieieeee e 104
Capitulo 7: Diagramas de fase.........ccceeeevieriineniiinieniiicnieseeceec e 125
7.1 INtrOAUCCION. ...ttt 125
7.1.1. Diagramas de fase.........ccceoerierienienienienieneccceec e 125
7.1.2. La regla de la palanca y su aplicacion practica....................... 125

7.2, Problemas.........cocueeiuiiiiieiie et 127
Capitulo 8: Temple y revenido.........cccueeeueerieeriieiiieieeeie et 145
8. 1. INtrOdUCCION. ......eiiiieiiieieee e e e 145
8.1.1. Enfriamientos fuera del equilibrio............ccceeveevieviienieeinenee. 145
8.1.2. Diagramas de transformacion..........cc.cceceeeeevcreeneniicnecneennen. 145

8. 1.4, REVENIAO...couiiiiiiiiiiiieie e 146

8.2. Problemas.........cc.ooriiiiiiiieei e 148
Capitulo 9: Propiedades eléCtricas...........cceervieiuieriieciieniieiiecie e 175
0.1, INtrodUCCION. ...c..eiiiieiieiie et 175
9.1.1. Conductividad y resiStencCia.........ccceerveerreeeniueeeeniieeenreeeeenens 175
9.1.2. Semiconductores INtrinSECOS. .......cevuveerueereeenieerieeiieeenieee e 176
9.1.3. Semiconductores eXtriNSECOS. .....cerverrerreerierieeeiieerieeenieeenieens 176
9.1.4. Materiales aiSlantes...........ccceerueeriienienieeiienee e 178

0.2, Problemas.......c.eeieiuieiinienieeie e 179
Capitulo 10: Propiedades magneéticas.........c.ceveruereenerniereenennieeniieenieeens 189
10.1. INtrodUCCION. ......eeuiieiiieiieieeie et e 189
10.1.1. Intensidad de campo magnético y otros parametros............. 189
10.1.2. Clasificacion de los materiales...........ccccevveveevienieneenienennen. 189

il



Problemas de Ciencia de Materiales

10.1.3. Curva de histéresis magnética..........ccceeeeverveeneenveenueenneens 190

10.2. PrODIMAS. ....eeiiiieiiiiieieeieeeet et 192
Capitulo 11: Propiedades termicas...........ccecvereevuenieneenieenieenieenieeeieeane 201
T1.1. INtrOdUCCION. ...ttt e 201
11.1.1. Capacidad calorifica y calor especifico.......c..ccccevvuerieruennnen. 201
11.1.2. Coeficiente de dilatacion...........ccoceevueeveenieninienienieesieeee 201
11.1.3. Conductividad térmica..........cccceereeriienieiiieeeeiiee e, 202
11.1.4. ChOqUE tEIMNICO. ... .ectieiieerieeiieeieeeieereeere e e eereeeesereeeeeens 203

11.2. Problemas.......ceueeiiiieiieeie ettt et 204
Capitulo 12: COTTOSION. ....ccecuieeriieeeiieeeiieetee et ste e e e e e rerreeeeeennenes 213
12.1. INtrOAUCCION. ..ot e 213
12.1.1. La pila galVANICA.......cccueeiiieiieiieeieeieeieeeeee e 213
12.1.2. Potencial electroquimicCo............ceeoveerieerieesieenieeiee e 214
12.1.3. Potencial de pila..........cceeeiieiiieniieiieeieeeeciee e 214
12.1.4. Energia libre de Gibbs..........ccccevveviriiniininiinicicnicniece, 214
12.1.5. Pérdida y ganancia de masa...........ccceeeveeerienieenieeneenieenneennn, 215
12.1.6. Relacion de Pilling-Bedworth...........cccocoeviiiiniiiniiincinnen. 215

12.2. PTODICMAS. ....eeiiiieieeeeieee ettt 217
Capitulo 13: Materiales CeramiCos.........ccuervireenierieneeieenieenieesre e 227
13,1, INtrOAUCCION. ...ttt e 227
13.1.1. Estructura cristalina............ccoeceenieniienieiiieiecieeeeeee e 227
13.1.2. Diagramas de fase..........cccceevvierieeiiienieeieeeiie e 227
13.1.3. Diagramas ternarios de fusion.........c..cceceeveeieneenencicnneennnen. 227
13.1.4. Porosidad........ccooeeiiiiinieiieeeeee e 227
13.1.5. Concentradores de tensiOn...........ccevueereeeenieeeeniieeenieee e 228
13.1.6. Influencia de la porosidad..........c.cccceevvierierciereniiieeeiee e, 228
13.1.7. ViScosidad........ceeruiriiieniieiieeieeeee e 228

13.2. PrODICMAS. ....eiiiiieiieieeieee e 230
Capitulo 14: Materiales poliméricos y COmpuestos.........c.ceeevvereeruveennnen. 267
14,1, INtrOAUCCION. ..ottt e 267
14.1.1. Cadenas pOlIMEriCas. ......c..eevuerrerienierieniieieeeesieeie e 267
14.1.2. Caracteristicas MECANICAS. ......c..eerurerreerureeieeniienieenieeeiee e 268

il



Sumario

14.1.3. Caracteristicas de los materiales compuestos.............ccc.c......

14.2. Problemas...........
Capitulo 15: Bibliografia

iv



Estructura atomica y enlace

Capitulo 1: Estructura
atomica y enlace

1.1. Introduccion
1.1.1. La dualidad onda-corpusculo y la energia de una particula

Cuando De Broglie propuso que los fotones se comportan como particula y también
como onda establecié que la onda asociada a una particula tiene una longitud de onda 4
dada por:
a=_
m-v
donde / es la constante de Planck, m la masa de la particula y v su velocidad.

Esta formula es valida para velocidades de la particula inferiores a la de la luz, ¢, ya
que en ese caso las particulas (fotones) carecen de masa.

La energia de una particula en movimiento se puede calcular de dos formas, segun cual
sea su velocidad. Si v < ¢, la energia viene dada por la conocida ecuacion de Einstein:

2
E=mwv

En el caso de que la particula se desplace a la velocidad de la luz se usa la ecuacion de
Planck-Einstein, que puede ser escrita de dos formas sabiendo que la frecuencia f
equivale a ¢/A:

E:h-fzhk;c

Nota: En algunas ocasiones se suele trabajar con el llamado ‘“niimero de onda” y no
con la frecuencia o la longitud de onda. Este parametro se define como:

pol
A
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1.1.2. La estructura atomica

En un atomo los electrones se encuentran rodeando a un nucleo atdémico compuesto por
neutrones y protones. Son varias las reglas que debe cumplir un atomo, siendo las mas
importantes:

- El atomo debe tener carga nula. Es decir, el nimero de electrones (negativos) debe
ser igual al de protones (positivos). Cuando esta regla no se cumple debido a la
ganancia o pérdida de electrones, se dice que el atomo se ha “ionizado” o se habla de
“iones”.

- Los electrones se organizan en orbitales cada vez mas alejados del nucleo. El orden
de llenado sigue el siguiente ordenamiento dado por el principio de Aufbau, plasmado
en el diagrama de Moeller que describe el orden de llenado de los subniveles
energéticos (se comienza por arriba):

kéi " 207

k 107

k p 3d »
45> 4p 4d10 4f14

Az 5p 5410 s5p4

de

El superindice indica el nimero de electrones que puede contener el subnivel. Hasta
que un subnivel no esta lleno no se pasa al siguiente, aunque hay algunas excepciones.

- Un subnivel energético lleno cuenta con la mitad de electrones con el spin en un
sentido y la otra mitad en el otro. Hay preferencia por llenar primero el orbital con
todos los electrones con el mismo spin y se dice que estan desapareados (regla de
maxima multiplicidad de Hund).

Un atomo puede describirse usando 2 nimeros:

- El numero atémico Z, que es la cantidad de protones, o electrones, que tiene un
atomo.

- El nimero masico A, que es la suma de neutrones y protones del nucleo.
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1.1.3. Niveles energéticos

La energia que posee un electron en un atomo depende del orbital en el que se
encuentra y del atomo de que se trate. Esta energia viene dada por la ecuacion:

4 2
-m,e -Z

8222

En esta féormula m. es la masa del electron, e su carga, Z el numero atdmico, &, la
constante dieléctrica del vacio, /# la constante de Planck y » el numero cuantico
principal (v.gr., n=3 para 3s® 0 3p°).

Cuando un electron pasa de un orbital a otro es porque o se libera energia en forma de
foton o porque se ha absorbido. Este fenomeno permite generar fotones o arrancar
electrones de su orbita.

1.1.4. Atraccion entre particulas y enlace atomico

Basicamente lo que mantiene los atomos unidos es la fuerza culémbica de atraccion
que aparece entre los electrones y los protones debido al distinto signo de su carga
eléctrica. Esta fuerza también actia entre iones. Lo que hace que no se unan es la
fuerza de repulsién que aparece a corta distancia. Cuando se trata de iones, la de
atraccion viene dada por la formula:

(Vie)(Vye)

4-m-¢€,

c

donde V; es la valencia de cada i6n, e la carga del electron, a la separacion y ¢, la
constante dieléctrica del vacio
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1.2. Problemas

01. Calcule la energia de un fotén cuya longitud de onda es de 254 nm. ;Cudl seria la
masa de este foton si estuviese en reposo y se pudiese aplicar la ecuacion E=m-c*?.

h=6.63-10"*Js. ¢ =3-10° m/s.
Solucion:
La energia de un foton viene dada por la expresion:
E=hf="C
donde h es la constante de Planck, f la frecuencia, ¢ la velocidad de la luz y 1 la
longiud de onda.
Sustituyendo en la formula se obtiene:
g 6.63:107" _39- 10°
254-10
Si esta cantidad se quiere expresar en eV (electronvoltios):

E=7.83-10"" J-L‘ilg:4.89 %
1 J

=7.83-10 °J

En cuanto a la masa, es preciso hacer uso de la ecuacién de Einstein E=m-c’:

hc h _ 66310

E=hf=——=mc’ v m=——= =8.7-10 °k
=7 A-c 254-107°-3-10° I

No obstante, debe recordarse que los fotones viajan siempre a la velocidad de la luz y,
por lo tanto, su masa se considera nula.

02. Calcule la longitud de onda asociada a una particula alfa emitida en una reaccion
nuclear que tiene una energia cinética de 5 MeV. m,=6.68-10%" kg. h = 6.63-107* J-s.

Solucion:

La longitud de onda asociada a una particula que no se desplaza a la velocidad de la
luz se calcula suponiendo que las relaciones que se establecen para un foton son
validas también en este caso. Es decir, que se cumple:
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E:h-f:h)t;v >

B s 1=
E=m’

m-v

donde v es la velocidad de la particula.

Se conoce la energia cinética de la particula en eV, pero hay que hacer una
conversion a Julios:

1.6-10 °J

—q.1n-13
Tev =8-10 °J

E,=5-10°eV =5-10"eV-
Conocida la energia cinética y la masa de la particula alfa se puede obtener la
velocidad de la misma mediante la ecuacion clasica:

ECZ% -mv'>8- 10‘13:% -6.68-10"7 -v’*>v=15.476-10"m/s

Dado que se considera que la energia de la onda asociada es la energia cinética de la
particula (E=E,):

. —34
a= _ 6.63-10 -=6.41-10 °m=6.41fm
mv  6.68-10 ~-15.476-10

03. Un electrén con una energia cinética de 100 keV choca contra un 4tomo al que le
transfiere una energia de 70 keV. El atomo libera esa energia en forma de foton. ;Cual
sera la longitud de onda de ese foton?. ;Y su frecuencia y nimero de onda? h =
6.63-107" J-s. ¢ = 3-10° m/s.

Solucion:

El foton tendra la energia liberada por el datomo, es decir: 70keV. Esa cantidad se
puede convertir a julios:
119
E=70000eV=70000ev- 2210 T =1 15.107%5
leV
Con este valor ya se puede aplicar la formula de la energia para hallar su longitud de
onda:
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+_hc_6.63-10"*-3-10°

E=1.12:10 "=~ 7 >A=1.77-10 "m=17.7 pm

La frecuencia f del foton serd:

c 3-10°
f=7= ——= 1.7-10" Hz
1.77-10
El numero de onda es un parametro usado en espectroscopia y que se define como el
numero de vibraciones por unidad de distancia por lo que se corresponde con la
inversa de la longitud de onda:
~_1 1
V==

=~  =565-10"m '=56.5nm "
A 177-10 8

Nota: Esta forma de generar fotones de alta energia es basicamente la empleada para
generar los rayos-X (fotones muy energéticos) usados en radiografia.

04. Represente graficamente la energia en eV de un fotdon en funcion de la longitud de
onda entre 10 nm y 1000 pm (use una escala logaritmica). Este rango abarca los
espectros ultravioleta, visible e infrarrojo.

h=6.63-10%*J-s.c=3-10*m/s. 1 eV=1.602-10"J
Solucion:

La representacion grafica de la energia se hace calculando esa energia para distintas
longitudes de onda a partir de la ecuacion:

. . 7340 . 8
E:h-v:%: 6.63:10 *-3-10
210

donde 1 va de 10 nm a 10° nm. El factor 107 es para convertir los nm a metros.

Como pide el enunciado, hay que convertir los Julios en los que se obtiene esta
energia a eV. Para ello se debe multiplicar por el factor de conversion que da el
enunciado:
. 734. . 8 . 734. . 8
= 6.63-10 _93 10 J:6.63 10 _93 10 7. 1 - eV/lez/{u oV
A-10 A-10 1.602-10
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Si se usa una escala logaritmica para el eje Y, en la grdfica resultante se puede ver
como la energia aumenta rapidamente para longitudes de onda bajas.

1108

1102

110"

Energia (eV)
g

1.10°"

1.102

1‘10—3 ITNEEREREE SRR ERENETI AR RREREET] FERTRERNN] SRR ERETE FENEERRENE IR TERRNET] FRRREREEN] FRRTRETET] FETT T

110 2105 3.10° 4.10° 510° 6.10° 7.10° 810° 9.10° 1.108

Longitud de onda (nm)

Otra opcion es usar una escala logaritmica tanto para el eje Y como para el eje X. En
ese caso la curva se convierte en una recta con pendiente negativa.

102

10!

Energia (eV)

0—1

N

102
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05. Calcule la masa de un atomo de U-235 sabiendo que su nimero atomico Z es 96.
Indique cuantos electrones, protones y neutrones contiene el dtomo. m.=9.1-10>' kg,
m,=1.673-10"" kg.

Solucion:

El numero atomico es la cantidad de protones que tiene un atomo, por lo que el U-235
tendra 96 protones. Para mantener la neutralidad eléctrica es preciso que el datomo
contenga también 96 electrones.

El “235” que acompaiia al simbolo del Uranio identifica el isotopo del cual se trata y
es el numero masico A, es decir, la suma del numero de neutrones y protones del
nucleo. Como lo que hace variar este numero para distintos isotopos del mismo datomo
es el numero de neutrones, el U-235 tendra 235-96=139 neutrones.

Con estos datos ya es posible calcular la masa del atomo:

:me‘Ne+mp~(Np+N )—m “Z+m A=

U235
-25

9.1-10 > -96+1.673-10 ~'-235= 39324 10 “kg

m

Si se hubiese despreciado la masa del electron, el resultado habria sido 3.9316-10%
kg. Esta diferencia supone un errvor porcentual de:

—25 —25
error= 3.9324-10 3.9732%6 10 —9.1074=0.02%
3.9324-10

El error cometido al despreciar el peso de los electrones es realmente muy bajo.

06. Determine la estructura electronica del azufre, con nimero atdmico Z=16.
Solucion:

Dado que Z=16, el azufre tendra 16 electrones a repartir entre los distintos subniveles
energéticos. La siguiente tabla ayuda a ir completandolos:

k 4s° 4p 4d10 4f14
A5 275 675410 5e4

zL L
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Siguiendo la tabla de arriba hacia abajo y el orden de las flechas hasta completar los
16 electrones se llega a:

1s* 257 2p° 357 3p*

Como puede verse, el ultimo orbital queda sin ocupar completamente.

07. Represente la estructura electronica del magnesio, con Z=12, y del ion Mg*". Haga
lo mismo con el oxigeno (Z=8) y con el ion O*.

Solucion:

De acuerdo con la regla descrita en el ejercicio 10, la configuracion electronica del
magnesio serd, tras repartir los 12 electrones que contiene:

1s? 257 2p° 357

El ion Mg™ ha perdido 2 electrones, por lo que su estructura atémica pasa a ser:
1s? 257 2p°

La estructura electronica del oxigeno es:

1s? 257 2p*

Al ganar 2 electrones, la estructura del ion es:

1s? 257 2p°

Como puede verse, tanto el Mg** como el O” tienen la misma estructura electrénica,
aunque sean muy distintos. Cuando esto sucede se dice que son isoelectronicos.

08. Determine la estructura electronica del cromo, con nimero atdbmico Z=24.
Solucion:

Dado que Z=24, el cromo tendrd 24 electrones a repartir entre los distintos orbitales.
La configuracion que se esperaria que tuviese siguiendo las reglas descritas
anteriormente seria:

I (11) 25° (11) 29" (1AL 357 (1) 45° (11) 3p°14TUAD) 3 (1112)

No obstante, se configuracion electronica es la siguiente:

I (11) 25° (10) 20" (NALIL) 350 (1) 3p°(1UNTD) 45" (1) 3 (1111,
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Esto se debe a que el cromo, igual que el cobre, es una excepcion a la regla de Aufbau
v la estructura electronica con seis electrones en el subnivel 3d es mas estable.

Para poder conseguir los seis electrones en subniveles semiocupados, uno de los
electrones debe estar ocupando el subnivel 3d, en lugar de ocupar el 4s, siendo 3d de
mayor energia que 4s. Este hecho se explica haciendo referencia a una diferencia de
energia pequeria que se encuentra compensada por la mayor estabilidad que alcanza
el dtomo.

09. Calcule la longitud de onda que debe tener un foton para poder ionizar un atomo de
hidrogeno. me=9.11-10>'. e=1eV. H=6.63-10"*. £=8.85-10"2 C¥mN?.

Solucion:

La ionizacion consiste en arrancar un electron de la orbita de un atomo. El dtomo de
hidrogeno contiene un solo electron, el cual se situa en el primer orbital (numero
cuantico principal n=1).

La energia del foton sera aquella correspondiente a la que tiene el electron en su
orbital, pero de signo contrario al valor obtenido:

_-mge*Z' —911-10-(1.6-10 )" 17

8-e2-h*>n’ 8-(8.85-1072)%-(6.63-107 %) 1

~=—-2.167-10"""J

La longitud de onda del foton sera:

h-c h.c _6.63-10*-3-10°

E=5—A=— =9.18-10 °m=91.8nm
A E 2.167-10 ®

10. Determine la energia de un electrébn con numero cuantico n=2 en funciéon del
nimero atomico del dtomo al que pertenece (hasta Z=70). m=9.11-10>". e=leV.
H=6.63-107*. £=8.85-10"2 C*/mN>.

Solucion:

La energia de un electron viene dada por la formula:

4 52 -31 —19\4 52
—m,e -7 —9.11- 1.6 : -
_mee 2 9.11 10_12 2(16 10 _)34{ =-5.42:107°-22
8-£5-h*n®  8-(8.85-107")°+(6.63-107*)*:2

10
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Es decir, la energia del electron crecera con el cuadrado del numero atomico. Esta
evolucion se representa en la siguiente grdfica, donde se ha comenzado con Z=3 ya
con atomos con Z menores no es posible aplicar n=2.

-30 T AARRRE T AR RARN T

Energiax1076 (J)
a 8
LI =

N
o
e

1 1
0 10 20 30 40 50 60 70
Numero atémico

Si se usa una escala logaritmica para el eje Y el resultado es:

-10'14: T T T T T

-10715¢

-10716¢

Energia (J)

-10717¢

-1 0-1 8 1 | | 1
10 20 30 40 50 60 70

Numero atémico

11
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11. Calcule la longitud de onda de un fotén que es emitido por un atomo de wolframio
(Z=74) cuando un electron pasa del nivel energético 4 a uno inferior. m:=9.11-107".
e=1eV. h=6.63-107*. £=8.85-10"* C*/mN>.

Solucion:

La solucion a este problema requiere calcular la diferencia energética para el electron
entre el nivel 4 y los inferiores. Esas diferencias energéticas se corresponderan a la
energia del foton emitido. La energia para cada uno de los niveles es:

-m,-e"7Z"  —911-10"-(1.6-10")*. 74

E_,=—% = =—0.742-10""J
" geel-hn’ 8-(8.85-1077)(6.63-10 *f -4
4 2 —31 —19\4 2
-m,ze*2* 91110 (161 74 -
E,, 5 _ ~9A1107-(16:107) -=—1.319-10 "°J

C8-¢2-hn’ 8-(8.85-10 2)-(6.63-10 )3

4 2 =31 —19\4 2
-m,e Z —9.11-10 *+(1.6-10 -74 _
Ey=— 7 5= ,m( ),34 —=—-2.967-10""J
8-¢5-h*-n” 8-(8.85-10 ) :(6.63-10 >*)*-2

o _-mgetZ —9.11-10 (1610 )" 74
"Ugeglh®n’ 8+(8.85-10 ) (6.63-10 )1’

=—11.870-10""J

La diferencia energética entre el nivel 4 y el resto, que es también la energia del foton
emitido es:

E,,,=—0.742-10""°—(-1.319-107"°)=0.577-10""*J
E,,,=—0.742-10""°—(-2.967-107"*)=2.225-10""°J
E,,,=—0.742-10""°—(-11.870-10""*)=11.128-10"°J

La longitud de onda de cada uno de los fotones emitidos se calcula a partir de su
energia:

_hc _hc
6.63-10**-3-10° 10
- =3.45-10 "°m=344.7 pm
T 0577107 P
6.63-10**-3-10° -
- =8.94-10""'m=89.4 pm
22 9025.107" P
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Estructura atomica y enlace

_6.63-10*-3-10°

= =1.79-10 "m=17.9 pm
1 11.128-10°° P

12. La transicion de un electrén desde el nivel 2 al 1 se denomina K,. En difraccion de
rayos X se emplean con frecuencia los rayos X correspondientes a esta transicion en el
cobre. Determine cual ser4 la longitud de onda, en Angstrém, de la radiacion generada.
M=9.11-10?' e=1eV, h=6.63-10"**, £=8.85-10"> C*/mN? Z¢,=29 .

Solucion:

Los rayos X, y también los vy, estan compuestos por fotones cuya energia corresponde a
la diferencia energética entre el nivel de origen y el de destino entre los que salta un
electron. En este caso el salto se produce entre n=2 y n=1, por lo que la energia del
foton emitido sera:

_-metZ" —9.11-10+(1.6-10 ")*-297

8-¢2-h>-n> 8-(8.85-10%)*-(6.63-10*f-2°
_-m-e*Z_ —9.11-10*(1.6-107°)*-29? 1823107
"Ugeel-n’n’ 8+(8.85-10 %)*+(6.63-10 -1 '

=—0.456-10""°J
9

En—Z

E,, =—0.456-10 " —(-1.823-10"°)=1.367-10""°J
La longitud de onda sera:
h-c h-c_6.63-10"*-3-10° 10
E=—>2>A=—= =1.455-10 “"m=145.5pm
A E~ 1367-10 ° P

Como 1 A=100pm, la longitud de onda serd 1.4554

Nota: En realidad la longitud de onda correspondiente a la transicion K, del cobre es
de 1.541 A, pero las ecuaciones usadas son una buena aproximacion.

13. a) Estime la fuerza de atraccion entre un atomo de cloro y otro de sodio cuando se
encuentran separados 500 pm. b) Si el radio i6nico del Na* es 0.095 nm y el del Cl" es
0.181 nm, determine la fuerza de repulsion entre los iones de la molécula NaCl.
€=0.16-10"* C y £=8.854-10"* C*/Nm".

Solucion:

13
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a) La fuerza de atraccion columbica F¢ en el enlace covalente que se forma entre el Cl
y el Na viene dada por la ecuacion siguiente, donde “V;” es la valencia de cada ion,

“_ € _ 9

e” la carga del electron y “a” la separacion:

C:M , por lo tanto:
4-7 £y a
1-0.16-107"*)+(1-0.16-10""® _
(1-016-107)-(1-0.16-10 )—9.203-10 N

4-7-8.854-10 2-(500-10 *)

Nota: Debe recordarse que: Na + Cl — NaCly que, por lo tanto, V,=V>=1.

b) En el compuesto NaCl los iones que lo componen estan separados una distancia
igual a la suma de los radios de ambos iones:

a=R(CI')+R(Na")=0.181+0.095=0.276nm

No se dispone de datos para calcular la fuerza de repulsion Fr entre los iones, pero en
el compuesto NaCl, los iones se encuentran separados por la distancia de equilibrio,
que es aquella en la que la fuerza de repulsion iguala a la de atraccion, y ésta ultima
si que puede calcularse.

Por lo tanto, igual que se ha hecho en el apartado a):
(Vie)(Vy,e) (1-0.16-107"%)-(1-0.16-107")

= =3.023-10 °N
47 -g,0a°  4-7-8.854-10 2+(276-1077)

7=

Fp=F.=

14. Represente la fuerza de atraccion entre los iones del Yodo (I') y Plata (Ag”) en
funcion de la distancia que los separa entre 0.1 y 1 nm. e=0.16-10"® C y £=8.854-10"
C*Nm?

Solucioén:
La fuerza de atraccion columbica viene dada por la formula:
(V,-e):(V,e)

2
4-m-€ya

Como las valencias del Yodo y la Plata son 1:
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Estructura atomica y enlace

(1-0.16-107"°)-(1-0.16-10"°)  2.30-10°%*
4-7-8.854-10 % -a° a’

Esta es una funcion polinomica de grado 2 que si se representa grdficamente (p.e.,
tomando varios puntos) da como resultado la siguiente grdfica:

2,5 prerrerre IRRRARRARE (ARRRRRAN T IRRRRRRRRR (ARRRRRRAN [RARRRRRRN IRRRRRRRRR ARRRRRRAN

1,5F

Fuerza de atraccion (Nx10°8)

Distancia (nm)

15. Determine cudl sera el tipo de enlace que aparecera entre los siguientes atomos:

A)

15
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Solucion:

a) A ambos dtomos, que son iguales, les falta un electron para completar su orbital
mas externo. La mejor forma que tienen estos dtomos para alcanzar una mayor
estabilidad es compartir dos electrones, uno de cada atomo, de forma que se complete
la capa mas externa de ambos. El enlace serd, por lo tanto, covalente:

Nota: Se trata de 2 atomos de cloro (Cl), que dan lugar a la molécula CI..

b) Al primer datomo le falta un electron para completar su ultima capa mientras que el
segundo tiene un solo electron en su ultimo orbital. Si el segundo dtomo cede un
electron al primero ambos tendran sus orbitales completos, aunque quedaran
cargados, negativamente el primero al ganar un electron y positivamente el segundo
al perderlo. Esta diferencia de carga hace que se atraigan y queden unidos,
restaurandose el equilibrio de cargas. El enlace es de tipo ionico:

Nota: El primer datomo es de cloro y el segundo de potasio. Ambos forman la sal
cloruro potasico (KCI).

¢) Ambos atomos son el mismo y tienen un solo electron en su orbital mds externo.
Esto hace que las soluciones anteriores no sean posibles. No obstante, los orbitales
mds externos de cada datomo se superponen de forma que los electrones que contienen
pueden moverse libremente de un atomo a otro. Esta circunstancia forma una especie
de “nube electronica” que rodea a los dtomos, restaurando el equilibrio de cargas. Se
trata de un enlace de tipo metdlico:

16
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Nota: Se trata de 2 atomos de sodio (Na), el cual es un metal aunque no se suele
encontrar en esa forma.
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Estructura cristalina

Capitulo 2: Estructura
cristalina

2.1. Introduccion
2.1.1. Celdas cristalinas

En los metales y las cerdmicas cristalinas los 4tomos no se encuentran como en un bote
lleno de canicas sino que se colocan en posiciones determinadas unos respecto a otros,
creando una estructura tridimensional que se repite en las 3 direcciones del espacio.

La unidad mas pequefia de esta estructura cristalina es un paralelepipedo que se conoce
como “celda cristalina”. Los ejemplos mas sencillos son las estructuras ctibica centrada
en el cuerpo (CC 6 BCC) y la cubica centrada en las caras (CCC 6 FCC)., aunque
existen en total 7 sistemas cristalinos en funcion de la longitud de las aristas y los
angulos entre las caras y 14 redes de Bravais en funciéon de donde se colocan los
atomos en esos paralelepipedos.

z

Si nos centramos en las estructuras cubicas, estas celdas cristalinas se caracterizan por
varios parametros:

- Numero de atomos por celda: debe tenerse en cuenta que el volumen de un atomo,
considerado una esfera solida, puede repartirse entre varias celdas adyacentes.

- Factor de empaquetamiento atomico: porcentaje de volumen de una celda ocupado
por atomos.
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- Parametro de red: longitud de la arista de la celda.

- Numero de coordinacion: numero de atomos con los que estd en contacto cualquier
atomo de la estructura cristalina.

Si se usa el modelo de esferas rigidas para representar los atomos, es posible obtener
valores como la densidad de un material a partir de las caracteristicas de la celda (en el
caso de la densidad basta con dividir el peso de los atomos que incluye la celda entre su
volumen) o establecer una relacién de tamafio entre el parametro de red y el radio
atémico.

2.1.2. Direcciones y planos cristalinos

Las direcciones cristalinas se corresponden con las coordenadas del punto de corte del
vector, que parte del origen de coordenadas de la celda, con la superficie de la celda,
pero multiplicando las coordenadas de ese punto por un valor que produzca nimeros
enteros.

Los planos cristalograficos se nombran usando los indices de Miller (h k I). Estos
indices se obtienen multiplicando la inversa de los puntos de corte del plano con los
ejes por un factor que produzca niimeros enteros.

Como la celda es una estructura que se repite en el espacio, existen muchas direcciones
y planos que se consideran equivalentes y que se agrupan en familias.

Las direcciones de escriben entre “[ |” y las familias de direcciones entre “< >”. Para
los planos se usan “( )"y “{ }” respectivamente.

2.1.3. Huecos

Aunque se ha comentado que los atomos se posicionan en lugares definidos de una
celda cristalina, también es posible que atomos mas pequefios puedan colocarse en los
huecos que quedan en la celda. Los huecos pueden ser tetraédricos u octaédricos y para
saber con cuantos dtomos puede estar en contacto a la vez otro dtomo que se sitlie en
un hueco se recurre a la relacion de radios y la tabla siguiente:

Relacion de radios Numero de coordinacion Tipo de hueco
>0.732 8 cubo
>0.414 6 octaedro
>0.225 4 tetraedro
>0.155 3 triangulo
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2.1.4. Difraccion de rayos-X

Una de las formas mas usuales de estudiar estructuras cristalinas es mediante la técnica
de difraccion de rayos-x, en ella se hace incidir un haz monocromatico (una sola
longitud de onda) sobre una superficie cristalina con un angulo que se va variando de
forma continua. El haz se refleja siempre que se cumpla:

n-A=2-d,,sen(0)
donde n es un entero, normalmente 1, A es la longitud de onda, du es la distancia entre

los planos paralelos que reflejan el haz y € es el angulo de incidencia del haz (de igual
valor que el reflejado), aunque en un diagrama de difraccion se representa 2-6 .

Ademas de esta hace falta que se cumplan otras condiciones, que en las estructuras CC
y CCC son:

CC — La suma de los 3 indices de Miller es par (h+k+1 = par)

CCC — Todos los indices de Miller son pares o impares, considerando el “0” como
par.

Ademas, en las estructuras cubicas se cumple que la distancia entre los planos paralelos

(hkl)es:
a

A= h +k*+1°

donde a es el parametro de red.
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2.2. Problemas

01. Calcular el factor de empaquetamiento atdmico F.E.A. del hierro segin el modelo
de esferas rigidas. Radio del Fe R = 0.124 nm, celda cristalina: cubica centrada en el
cuerpo (C.C. o B.C.C.). Numero de atomos pertenecientes a la celda N = 2. Parametro
de red (arista de la celda unidad) a = 0.286 nm.

Solucion:

El factor de empaquetamiento se define como el porcentaje unitario del volumen de
una celdilla ocupado por los dtomos. En este caso hay un dtomo completo en el centro
de la celdilla cubica y 8 octavas partes de datomo en los vértices. Por ello la celdilla
contien exactamente 1+8-1/8= 2 atomos. Como su volumen viene dado por el cubo de
la arista:

2-(i-n -0.1243)
NV, 3

FEA= .
Ve 0.286

=0.68

02. Calcular el radio y el factor de empaquetamiento F.E.A. del aluminio. Celda
cristalina del Al: cubica centrada en las caras (C.C.C. o F.C.C.). Parametro de red a =
0.405 nm.

Solucion:

En una celdilla C.C.C. los atomos se distribuyen como muestran las figuras siguientes:
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