Examen de Propiedades Estructurales de Sélidos. Enero 2016

Cada ejercicio se valorard de acuerdo a las puntuaciones indicadas, asigndndo-
se una puntuacién proporcional a ejercicios incompletos o con errores.

1. Teoria de grupos cristalogrficos (20 puntos).

Las tripletas de coordenadas de las pasiciones generales de 1m grupo es-
pacial G se dan en las Tablas Internacionales de Cristalografia , vol . A,
como:

Wz,y,z 2F7,2 (B)z+35,52z (HT+1/2,y,2

- Construya las presentaciones matriz-columna de las operaciones de
simetria del grupo espacial G correspondientes a estos tripletas de
coordenadas;

Caracterizar geométricamente las operaciones de simetria representa-

* dos por los pares matriz-columna si se refieren a una base ortorrémbi-

" ca (tipo de operacidn, localizacién, vectores de deslizamiento y/o he-
licoidales, etc.). jCuadl es el simbolo de Hermann- Mauguin del grupo
espacial G7

- Considerar un punto A con las coordenadas (0.127,0.261, 0.76). ;Se
puede escribir las coordenadas del conjunto de puntos en la celda
unidad del G simétricamente equivalente al punto A7 ;Es un punto
de posicién general de G?

Considere los puntos B y C con coordenadas (5/4,0.77,1/8) y (3/2,0,1/8).
Determinar los grupos de simetria local de B y C y anote el conjunto

de puntos en la celda unidad del G simétricamente equivalente a los
puntos By C.

- Estudiar el efecto de simetria sobre los coeficientes de los factores
anisotrépicos de temperatura f;;,1,7 = 1,2, 3 para cada uno de los
puntos B y C. ( La matriz ||f;]], 4,5 = 1,2,3 de los coeficientes
de los factores anisotrépicos de temperatura atémicos se transforma
como un tensor de segundo rango symmetrizado bajo las operaciones
de simetria del grupo local atémico. )

(opcional): Dibujar los diagramas de la posicién general de G y su
elementos de simetria.

2. Simetria espacial: propiedades cristalofisicas (20 puntos).

(i) Completar la informacién de la siguiente tabla para cada uno de los
grupos espaciales dados.



Grupo espacial | Sistema cristalino | Grupo puntual | Clase de Lane Piroelectricidad (*)

Pe
P21/G
Fmm?2
T4,
P3,12
P3521 -
Pﬁgmc
Fdj

{(*) En esta columna indicar si la simetrfa permite la piroelectricidad ‘
_ ¥ en caso afirmativo en qué direccién.

(i) ;Puedes indicar v demostrar para qué grupos espama.les de la tabla
esta prohibido el efecto piezoeléctrico?

{iif) ;Hay grupos polares dentro de los grupos espaciales de la tabla?

3. Simetria espacial: transformacién de coordenadas {30 puntos)

La estructura de a-XOF (X=La, Y o Pu) puede obtenerse de la estructura !
clibica de fluorita CaF; desdoblando las posiciones de fldor en dos: una |
pars el axigeno y otra para el fliior, y desplazando las posiciones metélicas

_alolargo de c. Esos cambms dan lugar a una reduccaon de la simetria '
espacial.  ~ :

La base convencional a', b/, ¢/ de - XOF is a’ = ~(a b) =1 (a+b) :
¢’ =cdondea,b,ces 1a base de CaF,. Ademds, el origen convencmnal de
o-XOF esta despla.zado por p == 3.87% con respeto al origen de g-¥OF.

Las coordinadas de CaF3 son: y%gﬁh % : {ng}
Cadam3m 0,0,0 3,30 %,92 0,%,% '
4 1111323 3138331
F 8ddm 301 0% 5% D03
333 311133113
oY DY i D3




(i) Por medio de un dibujo muestra la relacién entre la celda unidad del
sistema de coordenadas no-primada (a,b,c) y el sistema de coorde-
nadas 'nueva’ (primada) (a/,b’,c/).

(1) ;Cusl es el sistema cristalino de la celda nueva? 7 Y su tipo de
centrado? (La red de CaF; es cubica centrada F- (fce), a = b =c,
a=F=17)

(iii) Construir la matriz de transformnacién P que describe el cambio de
la base.

(iv) ;Cuél es €l volumen de la nueva celda unidad en comparacién con el
volumen de la antigua?

(v) { Cules son las coordenadas de los tomos de la estructura CaF's refe-
rida al nuevo sistema de coordenadas?

4. Estructura y Difraccién (30 puntos).
Un'compuesto binario AB (masas atémicas: m4 = 65 y mp = 32), puede
cristalizar bajo dos formas estructurales (polimorfismo):

= Forma I: Red cibica de pardmetro a=5.41A.
A: (0,0,0) (0,0.5,0:5) (0.5,0,0.5) (0.5,0.5,0)
B: (0.25,0.25,0.25) (0.25,0.75,0.75) (0.75,0.25,0.75) (0.75,0.75,0.25)
» Forma II: Red hezagonal de pardmetros a=3.81A y ¢=6.234.
4:{6,6,0) (1/3,%)3,0)
B: (0,0,u) (1/3,2/3,0.5+u) u=0.375

a) Para cada forma indicar el tipo de red, el tipo de coordinacién de A
v la densidad.

b) Dar la expresién del factor de estructura para cada una de las formas.

¢) Dedudir las reglas de extincién.

d) El eje senario de la forma I, ;es helicoidal?.

e) iPuede ser piroeléctrica la fase I?7. ;Y piezoeléctrica?. Justificar el
resultado.

Nota: Tiempo maximg para la duracién del examen: 3 horas





