Materiales
M Y Avanzados

Instituto de Investigaciones en Materiales. UNAM

V4

2014

Ao de la
cristalografia

Nueva época, ano 1, nimero 2, febrero de 2015, revista fundada en 2003.




A

Materiales
M Y Avanzados

Instituto de Investigaciones en Materiales. UNAM

1714

2014

Ao de la
cristalogratia

MATERIALES AVANZADOS

kn portada..




Uirectorio

RODND NACIONAL AUTONOMA g
o 0 WD
" Eéa i |l

Universidad Nacional Autonoma de México

Dr. José Narro Robles
Rector

Dr. Eduardo Barzana Garcia
Secretario General

Dr. Carlos Aramburo de la Hoz
Coordinador de la Investigacion Cientifica

EE_% Instituto de Investigaciones en Materiales

Ana Maria Martinez Vazquez
Directora del Instituto de Investigaciones en Materiales

Enrique Lima Munoz

Editor Responsable

COMITE EDITORIAL
Patricia Guadarrama Acosta

Francisco Morales Leal
Estrella Ramos Pena
Ernesto Rivera Garcia
Gabriel Torres Villasenior

PRODUCCION
Editorial Terracota, S.A. de C.V.

Edicion: Pilar Tapia
Editor Cientifico: Antonio Reina Tapia
Diseiio: Raymundo R. Vazquez

Los editores autorizan la reproduccion de los articulos
que se publican en Materiales Avanzados siempre y cuando
se cite la fuente.



A‘ Materiales I I I

MR \ Avanzados

Materiales Avanzados, Publicaciones UNAM, es una publicacion semestral del Instituto de Investigaciones en Materiales de la
UNAM. Editor Responsable: Enrique Lima Mufioz. Reserva de derechos al uso exclusivo del titulo ante el Instituto Nacional del
Derecho de Autor de la Secretaria de Educacion Pablica 04-2003-041612533600-102. Certificado de licitud de titulo 12619,

Certificado de licitud de contenido 10191, expedidos por la Comision Calificadora de Publicaciones y Revistas Ilustradas de la
Secretaria de Gobernacion. ISSN 1665-7071.




Presentacion

Materiales Avanzados es una revista universitaria de caracter
cientifico, con arbitraje, de periodicidad semestral, dedicada
a la difusién de articulos que contribuyen a la comprensiéon
de la ciencia y la ingenieria de materiales.

Esta publicacion, en su nimero 23, contribuye a un mejor
entendimiento de la cristalografia, que explica el maravilloso
mundo de los cristales, en el marco del Ao Internacional

de la Cristalografia que se celebra este 2014.

La revista se estructura en tres bloques de contenido.

La primera seccion esta dedicada a las biografias de los pioneros
de la cristalografia; en estos textos se cuentan los fascinantes
descubrimientos de principios del siglo xx que dieron origen

a la cristalografia moderna, pues permitieron observar la
estructura atomica de los cristales. Entre la fisica, la quimica,

la biologia y las matematicas, la cristalografia esta en el
principio de numerosas aplicaciones y en la concepcién

de nuevos materiales.

En la segunda y corta seccién publicamos algunas noticias que
nos sugieren temas modernos de cristalografia para ampliar
nuestros conocimientos sobre esta disciplina.

Finalmente, en la tercera seccidon encontramos los articulos
que habitualmente publicamos en Materiales Avanzados, claro
esta que esta vez tienen como eje principal la cristalografia. Asi,
encontraremos tres articulos que hacen el recuento de como se
origina y evoluciona la cristalografia hasta encontrarla hoy en
nuestras vidas, ya sea en el arte o en los sistemas vivos.

Después de los articulos de introduccion a la cristalografia,
esta el texto “Simetria puntual en cristales y proyeccion
estereografica”, con cuya lectura aprenderemos a describir
cristales trazando ejes, planos y proyecciones. Enseguida
presentamos un articulo que describe el método cristalografico
mas utilizado para elucidar estructuras: la difraccion de rayos X.
Por altimo, las técnicas de caracterizacién avanzan y la
cristalografia se actualiza, ayudada por estas técnicas, y en el
articulo final se describe como la microscopia electronica y la
difraccidon de electrones se han convertido en una herramienta
muy poderosa para hacer cristalografia.

Materiales Avanzados es el resultado de la participacion de
todos los miembros del Comité Editorial. En esta ocasion,
también agradecemos sinceramente a los miembros de la
Sociedad Mexicana de Cristalografia, que participaron muy
amablemente en la preparacion de este nimero. Gracias a Maria
Elena Villafuerte, Gonzalo Gonzalez, José Chavez y Lauro Bucio
por su participacion. Los invitamos a ustedes, estimados
lectores, a disfrutar de este nimero especial de nuestra revista.



Biografias
.

Wilhelm Rontgen y los rayos X

Wilhelm Rontgen naci6é en marzo de 1845 en Lennep, Prusia,
hoy Remscheid, actual Alemania. A los tres afnos su familia se
trasladd a Apeldoorn, Holanda. Ingres6 en la Escuela Técnica de
Utrecht, y durante su estancia fue acusado de realizar la
caricatura de uno de sus profesores, hecho que él jamas
reconocio, y fue expulsado por esta causa cuando tenia 17 anos.
Tomo algunos cursos como oyente en la Universidad de Utrecht,
por no cumplir con los requisitos necesarios. En 1865, a los 20
afos, ingreso en la Escuela Politécnica de Zurich para estudiar
ingenieria mecanica.

Ahi se despert6 su interés por la fisica, debido, quiza, a la influencia de

profesores como Julius Clausius, considerado uno de los fundadores de
la termodinamica, y Kundt, reconocido cientifico especializado en Wilhelm
asistente de Kundt en la catedra de fisica, reorganizaron juntos el Rontgen
laboratorio de fisica experimental y cuando Kundt se traslado a la (184 5-192 3)

trabajar en el campo de la luz y el sonido. De hecho, Rontgen fue



Universidad de Wiirzburg se llevé a Rontgen, quien aiin no
podia tener un puesto académico por no haber aprobado los
examenes de griego y latin. Se gradu6 en 1869.

Mas tarde, en 1872, ambos se trasladaron a la Universidad de
Estrasburgo, en donde Rongten recibi6 el nombramiento de
profesor en 1874. Ahi trabajo en la determinacion del calor
especifico de los gases, en la conductividad térmica de los
cristales y en la rotacion del plano de polarizaciéon de la luz
por los cristales. Un afio mas tarde acepto ser profesor de
matematicas y quimica en la Academia Agricola de
Hohenheim, pero regresé a Estrasburgo, donde ocup6 un
puesto de profesor asociado de fisica tedrica que le permitio
dedicar mucho tiempo a la investigacion. Esta fue una de las
etapas mas productivas de su trabajo cientifico.

En 1879 acept6 el cargo de profesor y director del Instituto de
Fisica de la Universidad Hessian-Ludwigs, en Giessen,
Alemania. Este puesto le permiti6, por primera vez, tener una
posicion mas comoda para desarrollar su trabajo,
disponiendo de buenas instalaciones y presupuesto. Trabajo
buscando una relacion entre la luz y la electricidad.

Como una ironia de la vida, la Universidad de Utrecht, que en
su momento no lo habia aceptado como alumno, le ofreci6 la
catedra de fisica, épuede imaginarse el lector cual fue la
respuesta? La rechaz6. Contaba entonces con 43 afios y una
buena reputacién como profesor e investigador.

En 1888 ocupo la catedra de fisica de la Universidad de
Wiirzwug (de la que lleg6 a ser rector), con un impresionante
instituto de fisica con varios laboratorios, aulas, salas de
conferencias e incluso una residencia para su director. En este
periodo estudio los efectos de la presion en las propiedades de
los liquidos y so6lidos. En 1894 fallecieron tres de sus amigos,
todos ellos hombres de ciencia: August Kundt —quien fue su
profesor—, Heinrich Rudolf Hertz —descubridor, entre otras
cosas, del efecto fotoeléctrico— y Hermann Ludwig F. Von
Helmoltz —el inventor del oftalmoscopio.

En 1895, mientras hacia experimentos con corrientes
eléctricas en el seno de un tubo de cristal al vacio (tubo de
rayos catddicos), observd que una muestra de carton
recubierta de cristales de platinocianuro de bario colocada
cerca del tubo emitia luz cuando el tubo estaba en
funcionamiento y desaparecia cuando se desconectaba la
corriente. Logro determinar que los rayos se propagaban en
linea recta, y también demostr6 que eran de alta energia, pues
ionizaban el aire y no se desviaban por los campos eléctricos
ni magnéticos. Al no presentar ninguna de las propiedades
comunes de la luz, como la reflexion y la refraccion, Rontgen
penso erroneamente que estos rayos no estaban relacionados
con ella. En razdn, pues, de su extrana naturaleza, denomind
a este tipo de radiacién rayos X.

Para explicar el fen6meno Rontgen argumento que, cuando
los rayos catddicos (electrones) chocan con el cristal del tubo



se forma algan tipo de radiacion capaz de desplazarse hasta el
compuesto quimico y provocar en él la luminiscencia.
Descubri6 que esta radiacion era capaz de pasar a través de
algunos objetos, como el papel, la madera y una delgada capa
de aluminio; descubrié ademéas que esta radiacion velaba las
placas fotograficas.

También se dio cuenta de que al sostener un aro de plomo con
sus dedos, no soélo veia el aro, sino los huesos de la mano. Se
le ocurri6 que podia “imprimir” la imagen en una placa
fotografica. Fue asi como hizo la primera radiografia.

El 28 de diciembre de 1895 Rontgen hizo llegar a una revista
cientifica y a los principales fisicos de Europa un documento
en el que detallaba su descubrimiento, acompanado de una
radiografia de su propia mano. Entre los cientificos que
recibieron la comunicacion se encontraba Poincaré, quien, el
24 de enero de 1896, lo mostro en la reunién semanal de la
Académie des Sciences de Paris, y sugiri6 a su colega y amigo
Antoine-Henri Becquerel, que estaba trabajando en las
propiedades de las sales de uranio y de otras sustancias que
manifestaban fluorescencia, que si los rayos X podian causar
fluorescencia, tal vez algunas sustancias fluorescentes
podrian emitir rayos X. No pas6é mucho tiempo antes de que
la noticia apareciera en todos los periddicos y diarios de gran
difusion, produciendo un gran efecto entre el publico en
general. Rontgen intuy6 inmediatamente la posibilidad de la
aplicacion del descubrimiento al campo de la medicina, y

llev6 a cabo él mismo la primera observacion radiografica de
los huesos.

En febrero de 1896 Rontgen tomé una radiografia de un brazo
fracturado y la envi6 al British Medical Journal para probar el
extraordinario poder diagnodstico de su hallazgo. El trabajo
sali6 publicado ese mismo mes. Sin embrago, no se ocup6
mas de su descubrimiento en lo que se refiere a su utilidad
médica, su interés sigui6é concentrado en el campo de la fisica.
Este hallazgo le acarre6 reconocimientos, premios,
condecoraciones y diversos nombramientos honorificos en
todo el mundo, que se alargaron hasta su muerte. En 1901
recibi6 el primer premio Nobel de Fisica y don6 todo el dinero
a la Universidad para apoyar la investigacion.

El descubrimiento de los rayos X supuso una revolucién en
los campos de la fisica y la medicina, y buena parte del mundo
cientifico se volco en su estudio. Su descubrimiento hizo que
la radiologia fuera contemplada como una rama de la ciencia
y senal6 el comienzo de la era de la electronica, ademas de
proporcionar a la medicina un nuevo método de diagnostico.

Por otra parte, los noticias falsas acerca de las extraordinarias
propiedades de los rayos X tuvieron un gran eco social.
Algunos ignorantes detractores intentaron vetarlos (decian
que con ellos era posible ver a las mujeres desnudas), y los
mercachifles se aprovecharon del desconocimiento general, al
extremo de que varios fabricantes de ropa interior se
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Radiografia de la mano de Anna Bertha Rontgen

enriquecieron notablemente vendiendo prendas anti-rayos X.
El absurdo lleg6 hasta los legisladores; en el estado de Nueva
Jersey se prohibi6 instalar rayos X en los gemelos de teatro
para salvaguardar la intimidad de las coristas.

El inventor e industrial norteamericano Thomas Edison,
enterado de la existencia del descubrimiento, se puso en
contacto con Rontgen, insistiendo para comprarle la patente de
los rayos X, a lo que Roentgen se negd rotundamente, pues
consideraba los beneficios de su invento patrimonio de la
humanidad. Aunque se resigné a no conseguir la patente,
Edison instal6 en la Exposicion Eléctrica de Nueva York, de
1896, una atraccion en la que por unas monedas se podia meter
la mano frente a un aparato de rayos X que proyectaba los
huesos sobre una pantalla fluorescente. El encargado de la
atraccion, después de unas semanas de trabajo, perdio6 la piel de
la mano por quemaduras profundas y falleci6 a causa de la
subsecuente infeccion; fue la primera victima en la historia de
la radiacion.

Después de este importante descubrimiento, muchos otros
investigadores intentaron atribuirse el logro. No obstante,
Rontgen nunca ocultd que se baso en el trabajo de otros, como
J. Plucker (1801-1868), J.W. Hittorf (1824-1914), C.F. Varley
(1828-1883), E. Goldstein (1850-1931), William Crookes
(1832-1919), H. Hertz (1857-1894) y Von Lenard (1862-1947).
Algunos fisicos pudieron producir estos rayos pero no fueron
capaces de reconocer la importancia del fenémeno. En cambio,



Phillip Lenard, quien ide6 el tubo con un orificio que
permitia que los rayos catodicos escaparan, no recibio el
reconocimiento que le correspondia.

Como era facil producir los rayos X, pronto se popularizaron
en comercios y lugares publicos, siendo utilizados de forma
banal, hasta que se dieron cuenta de su peligro. Entonces se
restringio su uso a la medicina. Importantes empresas
pretendieron obtener la patente para producir aparatos de
rayos X. Sin embargo, era tradicion en la universidad alemana
que los descubrimientos de los profesores pertenecian a la
humanidad y no debian ser ni controlados, ni patentados, ni
limitados.

En 1900 Rontgen decidi6 aceptar el cargo de profesor en la
Universidad de Munich, donde permaneci6 hasta su muerte.
Alli aumentaron los temas administrativos de los que se tuvo
que ocupar y disminuyeron los cientificos. Entre 1900 y 1921
sblo publico siete trabajos sobre la conductividad eléctrica, las
radiaciones y las propiedades fisicas de los cristales.

En 1914 estall6 la Primera Guerra mundial y Rontgen se
refugio en una casa de campo que tenia en Wilheim, en los
Alpes bavaros. Durante ese tiempo muri6é su mujer Bertha
(1919) y también se esfumo6 su fortuna tras el colapso del
marco después de la guerra. A partir de entonces vivio
modestamente, renuncio6 a su plaza de profesor y su salud
empezo a resentirse. Muridé en 1923 en Munich a
consecuencia de un cancer intestinal.

Los hallazgos de Rontgen abrieron un extraordinario campo
en medicina y pronto fueron un instrumento de diagnoéstico
de gran importancia que dio origen al desarrollo de una
ciencia y una practica radiologica. Su obra es un reflejo de la
importancia que tiene la investigacion experimental en
ciencias basicas.
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Max von Laue

Max Theodor Felix von Laue naci6 en Pfaffendorf, Alemania, el 9
de octubre de 1879. Era hijo de un funcionario de la
administracion militar alemana que hered6 un titulo nobiliario
en 1913 y que fue enviado a menudo a diferentes pueblos, por
esta razon Max von Laue paso6 su juventud en Brandeburgo,
Altona, Posen, Berlin y Estrasburgo, yendo a la escuela en estas
ultimas tres ciudades. En 1898 dejo los estudios y durante un
ano hizo su servicio militar.

Luego fue a la Universidad de Estrasburgo, donde estudi6 matematicas,
fisica y quimica; pero pronto se trasladé a la Universidad de Gotinga,
donde trabajé con los profesores W. Voigt y W. Abraham, quienes
tuvieron una fuerte influencia sobre él. Después de un semestre en la
Universidad de Munich se fue, en 1902, a la Universidad de Berlin para
trabajar con el profesor Max Planck. Ahi asisti6 a conferencias a cargo de
O. Lummer sobre espectroscopia de interferencia y radiacion de calor,
cuya influencia se advierte en la tesis de Von Laue en fen6menos de
interferencia en planos.

Max
von Laue

(1879-1960)



Después de obtener su doctorado en Berlin en 1903, Von Laue
regresO durante dos afos a la Universidad de Gotinga. En
1905 se le ofreci6 el puesto de asistente de Max Planck en el
Instituto de Fisica Teérica de Berlin. Trabajo en la aplicacion
de la entropia en campos de radiacion y sobre el significado
termodinamico de la coherencia en ondas de luz.

En 1909 se traslado6 a la Universidad de Munich, donde dio
clases de Optica, termodinamica y teoria de la relatividad; en
1912 se convirtio en profesor de fisica en la Universidad de
Zurich y dos afios maés tarde se trasladé como profesor de
fisica a Francfort. Desde 1916 se dedico a hacer trabajos
relacionados con la guerra en la Universidad de Wurzburgo,
con tubos de alto vacio utilizados para la telefonia y la
comunicacion inalambrica. En 1919 fue nombrado profesor
de fisica en la Universidad de Berlin, donde permaneci6 hasta
1943, momento en el que las reiteradas imposiciones politicas
de que fue objeto por parte del partido en el poder, el
nacionalsocialista, con cuyas ideas no comulgaba, le hicieron
dimitir de su cargo. A partir de entonces se desempefié como
consultor de la Physikalisch-Technische Reichsanstalt
(Instituto Imperial de Fisica y Tecnologia) en Berlin-
Charlottenburg.

En 1951 Von Laue fue elegido director del Instituto Fritz
Haber de Fisicoquimica de Berlin-Dahlem, donde trabaj6 en
optica de rayos X.

Aparte de los trabajos cientificos que ya se mencionaron, el
interés de Von Laue se extendia sobre un amplio campo. Al
principio de su carrera estaba emocionado por la teoria de la
relatividad de Einstein y, entre 1907 y 1911, public6 ocho
trabajos sobre la aplicacion de esta teoria. En 1911 public6 un
libro sobre la teoria restringida y en 1921 otro sobre la teoria
general, ambos cuentan con varias ediciones. Sin embargo, la
obra mas reconocida y por la cual recibi6 el Premio Nobel en
1914 fue el descubrimiento de la difraccion de los rayos X en
cristales.

En su tiempo se creia que los rayos X, descubiertos por
Rontgen, eran sélo ondas electromagnéticas con una longitud
de onda especialmente corta; también se pensaba que los
atomos se distribuian de forma ordenada, lo cual tenia que
ver con su estructura externa. La innovaciéon de Von Laue
consistio en sugerir que el espacio existente entre los &tomos
deberia superar la magnitud de 10° m para que fuese posible
la difraccion de los rayos X. Este descubrimiento se origino,
como ¢l mismo relat6 en su discurso al recibir el Nobel,
cuando él estaba discutiendo problemas relacionados con el
paso de las ondas de luz a través de un arreglo periédico y
cristalino de particulas. Aunque sus colegas Sommerfeld, W.
Wien y otros, con quien discuti6 la idea durante una
expedicion de esqui, plantearon objeciones. W. Friedrich, uno
de los ayudantes de Sommerfeld y P. Knipping prob6
experimentalmente y, después de algunos fracasos,
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logr6 demostrar que el planteamiento era correcto.

Diecisiete afios después del descubrimiento de los rayos X, al
experimentar con un haz de rayos X en una plancha de metal,
se obtuvo un patréon de difraccidon. Los experimentos se
llevaron a cabo en la Universidad de Munich, donde Von Laue
ensenaba en el departamento del profesor Sommerfeld, que
estaba interesado en la naturaleza de estos rayos, mientras
que Von Laue lo estaba en los fen6menos de interferencia.

En la Universidad también se hallaba Paul Heinrich Groth, un
eminente cristalografo; este grupo de distinguidos cientificos,
con intereses parecidos, comenz6 a investigar con la intencion
de confirmar la naturaleza ondulatoria de los rayos X, por la
difraccion de los mismos en las moléculas de los cuerpos
cristalinos, lo cual reveld, ademas, la estructura reticular de
los cristales por medio de dichos rayos. En 1931 edifico la
teoria dindmica de las interferencias producidas por redes
tridimensionales. Estos estudios que, entre otros logros,
sentaron las bases del ulterior estudio de la cristalografia, le
merecieron a Von Laue el Premio Nobel de Fisica en 1914.

Von Laue elaboré la formulacion matematica de la
investigacion y el descubrimiento fue publicado en 1912,
estableciendo el hecho de que los rayos X son de naturaleza
electromagnética; eso abri6 el camino para el trabajo
posterior de William y Lawrence Bragg. Mas tarde Von Laue
hizo otras contribuciones en este campo.

También destacan en la obra de Von Laue los estudios sobre
superconductividad que hizo siendo profesor de fisica tebrica
en la Universidad de Berlin. En ese momento Walther
Meissner (Physikalisch-Technische Reichsanstalt) estudiaba
la notable desaparicién de la resistencia 6hmica mostrada por
muchos metales cuando se encuentran a temperaturas del
orden de la del helio liquido. Una contribucién especialmente
valiosa de Von Laue fue la explicacién, en 1932, del hecho de
que el umbral del campo magnético aplicado que destruye la
superconductividad varia con la forma del cuerpo, ya que,
cuando se establece el campo magnético después de la
superconductividad, el campo magnético se deforma por
supercorrientes inducidas en la superficie del metal que se
utiliza. Esta explicacion se confirm6 y abri6 el camino para el
descubrimiento subsecuente de Meissner de que un
superconductor elimina todo el campo magnético en su
interior y esto se convirtio en la idea basica de la teoria de la
superconductividad de los hermanos Fritz y Heitler London.
Von Laue public6 un documento en colaboracion con F. y H.
London y entre 1937 y 1947 public6 un total de 12 ponencias y
un libro sobre este tema.

Entre los muchos honores y distinciones que recibi6 estan la
Medalla Ladenburg, la Medalla Max Planck y la Medalla de
Oro Bimala-churn-Ley de la Asociacion India de Calcuta. Se le
otorgaron doctorados honorarios de las Universidades de
Bonn, Stuttgart, Manich, Berlin, Manchester y Chicago, fue
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miembro de la Academia Rusa, de la Academia de Ciencias de
Berlin, de las Sociedades Alemanas de Fisica y de
Matematicas, de la Sociedad Kant, de la Academia de Ciencias
de Viena, de la Sociedad Americana de Fisica, de la Sociedad
Francesa de Fisica y de la de Mineralogia y Cristalografia.
También fue senador honorario de la Sociedad Max Planck y
miembro honorario de la Sociedad Alemana Rontgen,
miembro de las Academias de Ciencias de Gotinga, Munich,
Turin, Estocolmo, Roma, Madrid y la Royal Society de
Londres. En 1948 fue nombrado presidente honorario de la
Union Internacional de Cristalografos, en 1952 Caballero de
la Ordre Pour le Mérite, en 1953 recibio la Gran Cruz con
Estrella de Servicios Federales y en 1957 se convirtio en oficial
de la Legion de Honor de Francia.

Muy estimado por sus contemporaneos debido a su caracter y
buen juicio, las opiniones de Von Laue ejercieron una gran
influencia sobre la direccion y el desarrollo del trabajo
cientifico aleman. Entre sus caracteristicas esta el profundo
amor y admiracion que sentia por Prusia y un fuerte sentido
de la justicia y el juego limpio. Cuando Hitler y el Partido
Nacionalsocialista estaban en el poder, defendi6, aun a riesgo
de amonestacion o lesiones personales, puntos de vista
cientificos, como la teoria de la relatividad, que no eran bien
vistos por el partido. Cuando Einstein renunci6 a la Academia
de Berlin y el vicepresidente de la Academia declaré que no se
trataba de ninguna pérdida, Von Laue fue el inico miembro
de la Academia que protesto.

Le gustaba esquiar, el montafiismo, la navegacion y el
automovilismo. Amante de la velocidad, era famoso como
automovilista en Berlin, llegando en moto y después en
automoévil a sus conferencias. No habia tenido ni un solo
accidente hasta que un choque fatal terminé con su vida.

En su honor se le puso su nombre al
mineral laueita, descubierto en 1954

En sus altimos anos sufrié de ataques de depresion y tenia la
sensacion de ser perseguido por cientificos y autoridades
militares, que le desagradaban intensamente. Por lo general,
sin embargo, supero con éxito estos ataques y recupero su
sentido del humor y la alegria por la vida. No practic6 ningin
arte, pero se interes6 sobre todo en la musica clasica; ley6
mucho sobre historia y filosofia de la ciencia. Pens6 en las
estrellas, los picos de las montafas y los logros del ser
humano con respeto y humildad. En el fondo era un hombre
profundamente religioso. Pidié que su lapida llevase la
declaracion de que él murié confiando firmemente en la
misericordia de Dios. Su obra méas importante es Das
Relativitdtsprinzip (El principio de la relatividad), publicada
en 1911.

El 8 de abril de 1960, cuando conducia hacia su laboratorio,

un motociclista, que solo habia recibido su licencia dos dias
antes, choco con el coche de Von Laue. El motociclista muri6
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instantdneamente, el auto de Von Laue volco en la autopista de Blbll 0 Fafi q
Berlin y él tuvo que ser sacado de abajo del auto por el Cuerpo g

de Bomberos. A pesar de haber mostrado algunos signos de Max von Laue, Biographical. Nobelprize.org. Nobel Media AB
recuperacion de sus lesiones, muri6é como consecuencia de las 2014. Web. 8 Sep 2014. <http://www.nobelprize.org/
heridas el 24 de abril, a la edad de 80 anos. nobel_prizes/physics/laureates/1914/laue-bio.html>

Cuando Alemania invadié Dinamarca durante

la Segunda Guerra Mundial el quimico hiingaro
George de Hevesy disolvio las medallas de los
premios Nobel Max von Laue y James Franck

en agua regia, para asi evitar que los nazis las
robaran, colocando esta solucion en una estanteria
de su laboratorio del Instituto Niels Bohr. Tras la
guerra volvid al laboratorio y precipito el oro para
sacarlo de la mezcla. El oro fue retornado a la Real
Academia de las Ciencias de Suecia y la Fundacién
Nobel dio nuevas medallas a Von Laue y a Franck.
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Los Bragg

Los premios Nobel consecutivos de 1914 y 1915 fueron
entregados a cientificos que tienen que ver con los rayos X y los
cristales. Sin embargo, existe una diferencia fundamental entre
los dos galardones: el de Max von Laue fue por utilizar cristales
para desentranar la naturaleza de los rayos X, el de los Bragg fue
por usar los rayos X para “observar” el interior de un cristal.

William Henry Bragg estudié matematicas. En 1885, con sblo 23 afios,
abandon6 su Inglaterra natal para trasladarse a la otra punta del Imperio
Britanico, a la Universidad de Adelaida en Australia (que por entonces
era un desierto cientifico, pero Bragg hizo mucho por cambiar eso).

En Adelaida se despert6 en él un gran interés por la fisica, pero
especialmente por la punta de lanza de la investigacion de entonces: las
“nuevas” radiaciones electromagnéticas y, especialmente, los rayos X.



El descubrimiento de los rayos X por parte de Wilhelm
Rontgen impresiond a Bragg, que se dedico a realizar sus
propios experimentos en Adelaida. Por azares del destino su
hijo, William Lawrence —en adelante simplemente Lawrence
—, el otro héroe de nuestra historia, se rompi6 una pierna con
cinco anos de edad, justo al afio siguiente del descubrimiento
de los rayos Rontgen. Henry examin6 la fractura con ayuda de
los por entonces misteriosos rayos, y supongo que eso ayudo a
mantener su interés en la radiacién X.

Tal vez también ayudo la amistad entre Henry y un viejo
conocido nuestro, Ernest Rutherford —quien obtuvo el
Nobel de Quimica de 1908—. Rutherford hizo lo contrario
que Bragg: naci6 en Nueva Zelanda y luego viajo a la madre
patria (en su caso a Cambridge) en 1895. Ese afio, en el viaje
hacia Europa, Rutherford hizo una parada en Adelaida y
entabl6 amistad con Henry Bragg, una amistad que
probablemente influy6 en el interés de Bragg por la fisica
moderna.

Fuera como fuese, el matematico se dedic6 con gran
entusiasmo a la investigacion fisica. Hizo experimentos
ionizando gases en tubos de rayos catddicos, con sales
radiactivas como el peligroso bromuro de radio (RaBr-) y,
por supuesto, una vez que conocio la producciéon de rayos X
por parte de Rontgen, con rayos X. Publicé varios articulos
en el Philosophical Magazine y en 1907 entrd a formar parte
de la Royal Society.

William
Henry Bragg
(1862-1942)
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Pero la contribucién fundamental de Henry Bragg a la fisica
no se produjo en Australia sino en Inglaterra. En 1908 Bragg
volvio a su isla natal y en 1909 se convirti6 en catedratico de
fisica en la Universidad de Leeds. Alli sigui6 investigando
sobre rayos X aunque, irobnicamente, su intuicién sobre ellos
estaba completamente errada. Dado que los rayos X eran
capaces de ionizar gases, algo tipico de las particulas y no las
ondas, Henry pensaba que los rayos X no eran una onda
electromagnética sino un chorro de particulas (algo en cierto
sentido cierto, como demostraria posteriormente Einstein con
su teoria fotonica).

En Leeds Henry Bragg trabajo con su hijo Lawrence, quien
por entonces era muy joven: habia nacido en Australia en
1890; sin embargo, pese a su juventud result6 tener una
inteligencia aiin mayor que la del padre. Juntos formaron un
equipo extraordinario: la experiencia y sosiego del padre junto
con el entusiasmo y la intuicion del hijo. Ambos intentaron
primero comprobar la naturaleza de los rayos X, para ver si
realmente eran particulas, pero en 1912 Von Laue no dej6
lugar a dudas de que los rayos X eran una onda. La ionizacion
de gases por la radiacion X habia confundido a Henry Bragg.

La razon de que los rayos X si pudieran ionizar gases,

a diferencia de todas las demas radiaciones electromagnéticas
conocidas hasta entonces, era simplemente el hecho de

que era una radiacion mucho mas energética que las otras;
dicho en términos modernos

William
Lawrence Bragg
(1890-1971)
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William Henry Bragg junto a su espectrometro.

y posteriores a los Bragg y Von Laue, la energia de cada foton
de rayos X era suficiente para arrancar electrones de los
atomos de gas, mientras que los fotones de luz coman no
tenian la suficiente energia.

Podria pensarse que los Bragg se darian por vencidos, pero no
fue asi: quedaba mucho por descubrir. Para empezar, a finales
de 1912 Henry disefi6 un instrumento nuevo que fabrico el
mecanico jefe de la Facultad de Fisica de Leeds, un aparato
extraordinario: un espectrometro de rayos X, que era capaz de

determinar las longitudes de onda de un haz de rayos X al
hacerlo reflejarse en un cristal conocido, como los empleados
por Von Laue. Por entonces los Bragg ya habian aceptado la
hipoétesis de Von Laue sobre la naturaleza ondulatoria de la
radiaciéon X.

Al disenar su espectrémetro, Bragg padre continuaba el trabajo
de Max von Laue: utilizaba un cristal para obtener informacién
sobre los rayos X, en este caso sobre su longitud de onda. Sin
embargo su hijo pronto le dio la vuelta a la tortilla e hizo justo lo
contrario: utilizar los rayos X para obtener informacion sobre
los cristales. La razon fue el hecho de que los rayos X reflejados
en muchos cristales se comportaban de una manera extraia: en
vez de ser reflejados en todas direcciones, como pareceria 16gico
y sucede con un espejo normal, aparecian haces en
determinadas direcciones “especiales”, como bandas de luz —
para entendernos, porque los rayos X no son visibles para el ojo
humano— rodeadas de sombra.

Aunque no se conocieran los detalles de la estructura
cristalina por entonces —eso se lo debemos precisamente a los
Bragg—, si se sabia que la diferencia entre los cristales y otras
sustancias era el hecho de que en un cristal las particulas estan
ordenadas. En 1912 se pensaba que los cristales de sal estaban
formados por una especie de red de moléculas de NaCl, a
diferencia de sustancias no cristalinas como, por ejemplo, el
puré de papas, en las que las particulas estan situadas donde
les da la gana.
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Cristales de NaCl vistos al microscopio (Microscopy and Imaging
Facility de la Universidad de Calgary).

Esto significa —penso6 Bragg— que existen direcciones
privilegiadas dentro de un cristal. Podriamos imaginar un
cristal de sal, por seguir con el mismo ejemplo, como una serie
de planos paralelos formados por una infinidad de particulas
cada uno. Las distancias entre estos planos y las particulas en
cada uno, por supuesto, son minusculas: para que te hagas
una idea, observa la marca de 5 micras en la foto. En esa linea
cabrian veinte mil 4tomos del cristal, porque la distancia
interatémica en el cloruro de sodio es de unos 0.25
nanometros.

Es importante entender lo mindsculo de esta distancia por la
siguiente razon: la luz que vemos con los ojos tiene una
longitud de onda de entre 400 y 700 nan6metros, imiles de

veces la distancia interatomica de antes! Esto significa que
cuando un haz de luz normal incide sobre un cristal de este
tipo el tamano de la onda es descomunal comparado con el de
los huecos entre atomos. Lo que se encuentra la luz es casi un
continuo. Asi, la luz se refleja en la superficie y punto.

La longitud de onda de los rayos X es muchisimo mas
pequena: entre 0.01y 10 nandémetros; por lo tanto el
comportamiento de la radiacion X al incidir sobre la superficie
de un cristal es bien distinta. Los rayos X no se topan con una
superficie casi continua sino con una especie de “malla” con
particulas separadas entre si una distancia que puede ser
bastante mayor que su propia longitud de onda. La
consecuencia es que no se produce una reflexion en bloque
contra la superficie, sino que algunos rayos pueden “colarse”
entre los &tomos y avanzar hacia el interior del cristal antes de
reflejarse en el siguiente plano de &tomos. Si nos fijamos en
dos rayos cercanos paralelos, seria algo asi:

Modificado a partir de esta imagen de Hydrargyrum
(Creative Commons Attribution-Sharealike 3.0 License).
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Un rayo “rebota” en el plano superior, que es la superficie del
cristal propiamente dicha, y el otro lo hace en el siguiente plano.
Esto puede parecer algo irrelevante: al fin y al cabo la distancia
entre esos dos planos de particulas es absolutamente ridicula. A
escala macroscopica la “superficie” del cristal esta formada por
—me invento un nimero— los primeros cien planos de atomos,
cuyo grosor total sigue siendo microscopico, y listo.

Pero si existe una diferencia esencial en lo que le sucede a esos
dos rayos: ya no son iguales en un sentido fundamental. La
razon es que esos rayos son, al fin y al cabo, de una onda, y una
onda es una oscilacion (en el caso de los rayos X, la oscilacion
del campo electromagnético). Antes de llegar al cristal, la parte
de la onda correspondiente a cada rayo estaba oscilando
exactamente igual. Si quieres tener una imagen mental de esto,
imagina que ambos rayos son ondas en el agua, de modo que lo
que se acerca hacia el cristal es una ola que viaja hacia la playa,
que representamos como unas lineas paralelas (como si fueran
las crestas de la ola) avanzando hacia el cristal:

)
C'

Modificado a partir de esta imagen de Hydrargyrum
(Creative Commons Attribution-Sharealike 3.0 License).

En los puntos Ay A’, By B’, Cy C’ la ola hace exactamente lo
mismo. Pero —y éste es el quid de la cuestion— los puntos Cy
C’ son los tltimos en los que pasa esto. En el punto C el rayo
superior choca contra el atomo del cristal y rebota (se refleja),
pero el rayo inferior se ha “colado” entre atomos, con lo que
continta su camino como si no hubiera llegado a la playa.

Es algo asi como si parte de la ola chocase con la playa pero
otra parte siguiese hasta encontrase con otra “playa” un
poquito mas alla y finalmente rebotase en ella. Cuando el agua
se reencuentra tras estos dos rebotes la ola se ha roto. Observa
los puntos D y D’ a la vuelta del rebote:

Modificado a partir de esta imagen de Hydrargyrum
(Creative Commons Attribution-Sharealike 3.0 License).

Donde antes habia una sola “ola” (con una cresta comutn en
ambos rayos) ahora hay dos: la onda se ha roto porque un rayo
ha recorrido mas distancia que el otro por el mero hecho de
penetrar un poquito en el cristal. Puede ser una distancia muy
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pequena, pero el caso es que ahora es posible que en vez de haber
una cresta en ambos rayos exista una cresta en uno y un valle en el
otro, o algo intermedio. Dicho de un modo mas técnico, es posible
que al otro lado de la reflexion se produzca una interferencia
destructiva entre ambos rayos, o una interferencia constructiva
—que es lo que sucedia antes de llegar al cristal, cuando crestas
coincidian con crestas— o algo ni fu ni fa. Continuando con el
vocabulario técnico, esta interferencia del haz consigo mismo se
denomina difraccion. Para notar estos efectos no hace falta que la
diferencia de recorrido entre los dos rayos sea grande ni mucho
menos: las ondas son extraordinariamente sensibles a esto.

¢De qué depende que los dos rayos terminen con interferencia
destructiva o constructiva? Pues de varias cosas: de la distancia
entre los planos del cristal, del angulo con el que incida el haz, de
la longitud de onda de la radiacion... Afortunadamente no es
dificil utilizar un poco de trigonometria para determinar la
diferencia de recorrido de los dos rayos (si no entiendes la figura
no tiene importancia, pero lo incluyo para quienes recuerdan
senos y cosenos y disfrutan llegando al fondo de la cuestion):

Modificado a partir

de esta imagen de
Hydrargyrum
(Creative Commons
Attribution-
Sharealike 3.0
License).

La diferencia de recorrido es 2dsen6, donde d es la distancia
entre los planos y 0 el angulo que forman los rayos con la
superficie del cristal. Si esa distancia es un multiplo de la
longitud de onda, es decir, la distancia entre dos crestas de la
onda, la interferencia al otro lado sera constructiva. Si se
encuentra justo en el punto medio entre dos de esos multiplos
coincidiran la cresta de una onda con el valle de la otra, y la
interferencia sera entonces destructiva. Lawrence Bragg
enunciod por lo tanto una ley que se conoce como ley de Bragg
y es la razon de que recibiese el Nobel. Esa ley no es mas que
la expresion matematica de lo que acabamos de decir: se
producira interferencia constructiva cuando 2dsen = nA,
donde A es la longitud de onda de los rayos X.

¢Por qué se producian entonces las alternancias de luz y sombra
que veian los Bragg? Porque no estaban iluminando el cristal con
un haz de rayos paralelos, sino en muchas direcciones diferentes.
Imagina que en vez de los dos rayos de arriba hay conjuntos de
unos pocos rayos paralelos, pero cada conjunto tiene una
direccion distinta: algunos de ellos sufriran interferencia
constructiva y formaran una luz intensa después de reflejarse,
otros sufriran interferencia destructiva y no produciran luz al
otro lado —insisto en que hablo de luz para entendernos, pero
que se trata de rayos X que no pueden verse—. Qué conjuntos de
rayos sufren una cosa u otra depende del angulo con el que
inciden sobre el cristal: de ahi que haya franjas de luz y sombra,
que se corresponden con los angulos de incidencia de
interferencia constructiva (los de luz) o destructiva

(los de sombra).
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Para terminar el razonamiento y comprender el alcance de la
ley de Bragg te pido que ahora pienses al revés: si te fijas en
las bandas de luz y sombra, destardan muy juntas o muy
separadas? Pues depende, pero, ¢de qué depende? Depende
de la longitud de onda de los rayos X y depende de la distancia
d entre planos del cristal. Si pudiéramos conocer una de las
dos variables seriamos capaces de determinar la otra.

Pero Henry Bragg habia disefiado el invierno anterior un
espectrometro capaz de medir exactamente la longitud de onda
de los rayos X. Utilizando ese espectrémetro era posible
determinar la distancia entre particulas del cristal. Ahi esta el
genio de los Bragg: en ser capaces de emplear los rayos X para
desentrainar el secreto microscopico de los cristales, iuna
distancia miles de veces mas pequena que la de una célula viva!

Ah, pero es que la cosa no acaba aqui: ain queda lo mas
interesante. Armados con el espectrometro de Henry y la ley
de Lawrence, padre e hijo empezaron a destripar todo cristal

que se les puso por delante, ya que eran capaces de determinar

con una precision apabullante la posicion de las particulas que
formaban cada cristal, las distancias entre ellas, etc. Y al
hacerlo se encontraron con grandes sorpresas, iuna de ellas
con la humilde y discreta sal coman! Como dijimos al
principio, la idea a principios del siglo XX era que la sal comtn
o cloruro de sodio formaba cristales en los que las moléculas
de NaCl equidistaban unas de otras. Sin embargo, en 1914 los
Bragg se dieron cuenta de que esto no era exactamente asi.

La estructura de la sal parecia al principio ser bastante mas
compleja de lo esperado: ilas distancias entre particulas no
eran todas iguales! Esto era raro, pero los Bragg se plantearon
una solucidn alternativa: ¢y si no habia una red de particulas
sino dos?, ¢y si las particulas que constituian la red del cristal
no eran las moléculas de NaCl, sino que los &tomos de Na y los
de Cl estaban cada uno por su lado?

Los resultados experimentales serian exactamente los que se
observaban si se suponia que, efectivamente, los cristales de
sal estaban formados por dos redes cristalinas intercaladas:
los atomos de cloro —maés grandes que los de sodio—
formaban una red en la que todos equidistaban unos de otros,
como si cada uno estuviera en el centro de un pequeno cubito.
Y cada atomo de cloro estaba rodeado de seis atomos de sodio,
situados en los vértices de un octahedro. Esto significaba
también que cada &tomo de sodio estaba rodeado de seis
atomos de cloro:

Red cristalina de la sal
comun: en verde los
atomos de cloro, en
morado los de sodio.
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Esta estructura explicaria ademas la enorme temperatura
necesaria para fundir la sal (unos 800 grados centigrados): las
uniones electrostaticas entre los atomos de sodio —cargados
positivamente— y los de cloro —cargados negativamente— le
proporcionarian una estabilidad tremenda. Al mismo tiempo
se explicaria lo facil que es, aunque parezca contradictorio,
romper cristales de sal: un pequeno impacto podria desplazar
un bloque de atomos respecto al otro, enfrentando asi atomos
de sodio con otros de sodio y &tomos de cloro con otros de
cloro en vez de estar, como antes, intercalados. De suceder
eso, en vez de atracciones entre cargas opuestas se producirian
repulsiones entre cargas del mismo signo y el cristal se
romperia facilmente, ique es lo que pasa en la realidad!

Pero los Bragg no se detuvieron con el cloruro de sodio:
estudiaron fluorita (CaF-), pirita (FeS-), calcita (CaCOs,)...

y diamante. El diamante result6 tener una estructura muy
diferente de todos los demaés, algo nada sorprendente porque
el resto de cristales estan formados por cationes y aniones
entrelazados, mientras que el diamante s6lo esta formado por
atomos de carbono.

Para poder escudrinar el interior del diamante hacia falta un
cristal de buena calidad, y no era tan facil conseguirlo para los
Bragg. Afortunadamente, Lawrence consigui6 la colaboracién
de Arthur Hutchinson, que trabajaba en el Instituto de
Mineralogia de Cambridge. El catedratico William Lewis no
permitia que ningiin mineral abandonase la coleccion y saliese

de Cambridge, pero Hutchinson estaba tan interesado en
descubrir la estructura cristalina del diamante que sac6 a
escondidas un cristal de gran calidad de la coleccién —no sé
cuanto costaria el diamante, pero me imagino que una
barbaridad— y se lo entreg6 a Lawrence Bragg para que éste
pudiera estudiarlo, ademas de cristales de otras rocas menos
valiosas. En palabras de Lawrence:

Nunca olvidaré la amabilidad de
Hutchinson al organizar un mercado
negro de minerales para ayudar a un
joven estudiante imberbe. Consegui
todos mis especimenes iniciales a través
de él, ademas de consejo, y mucho me
temo que el profesor Lewis nunca
descubri6 la fuente de mis muestras

Gracias a la rebeldia y generosidad de Hutchinson
—afortunadamente para ¢€l, el imberbe experimentador le
devolvib todos los minerales intactos— Lawrence pudo
determinar las distancias interatémicas y las posiciones de los
atomos de carbono en el diamante. Cada atomo de carbono
estaba rodeado de otros cuatro &tomos en los vértices de un
tetraedro:
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Estructura cristalina del diamante: los &tomos de carbono en los centros
de los tetraedros en gris claro y los de los vértices en gris oscuro
(University of Wisconsin - Green Bay).

A mediados de 1913 los Bragg publicaron varios articulos con
los resultados de sus investigaciones —todos presentados ante
la Royal Society, por supuesto—. El primero fue el que
“rompi6 el hielo” con la comunidad cientifica y proporcion6
enorme fama a Lawrence, su autor: “The Structure of Some
Crystals as Indicated by their Diffraction of X-rays” (“La
estructura de algunos cristales revelada por su difracciéon de
rayos X”). Padre e hijo también publicaron conjuntamente el
articulo en el que explicaban la estructura del diamante que

acabamos de mencionar, “The Structure of the Diamond” (“La
estructura del diamante”).

Durante el resto de 1913 padre e hijo siguieron trabajando
febrilmente y escribiendo como locos: antes de terminar el
afio habian publicado otros tres articulos en los que detallaban
el funcionamiento del espectrometro de Henry, las estructuras
de una docena de cristales diferentes y —algo esencial en
ciencia— los detalles e instrucciones necesarios para que
cualquier otro laboratorio del mundo pudiera replicar sus
experimentos.

El mundo cientifico se rindio a ellos

Con el tiempo, ademas de los Bragg muchos otros cientificos
seguirian desentrafiando los secretos de los cristales y
proporcionandonos una visidén extraordinaria de la estructura
microscopica de la materia. Sin ese conocimiento hubiera sido
muy dificil avanzar no sélo en cristalografia, sino también en
la fisica y la quimica en general. El trabajo de los Bragg es un
ejemplo mas de la tendencia, desde finales del siglo XIX, a
encontrar mecanismos para observar el Universo que van
mucho mas alla de nuestros sentidos: équién le hubiera dicho
a Rontgen que sus rayos servirian para determinar la posicion
de los &tomos en un cristal?

Sin embargo, por desgracia el trabajo de los Bragg sufri6 una
interrupcion debida a la Gran Guerra: Lawrence se alist6 en el
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personalmente, el espectrometro de rayos X de su padre fue la
herramienta experimental basica para poder realizar esos
descubrimientos, y Henry siempre estuvo junto a su hijo para
proporcionarle la experiencia de la que el joven carecia. De
hecho este Nobel, ademas de ser tinico por la union padre-
hijo, también lo es por la juventud de William Lawrence
Bragg: lo recibi6 a los 25 afos y sigue siendo hoy en dia el
cientifico méas joven en obtener un Nobel.
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El Tamiz. Si no eres parte de la solucion eres parte del
precipitado, Premios Nobel-Fisica 1915 (William Henry Bragg
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William Lawrence (izq.) y William Henry (der.) Bragg.

gjército britanico y, aunque siguid escribiendo, no estaba en la
universidad y no podia continuar experimentando. Uno de sus
hermanos muri6 en la contienda y poco después de recibir
esta terrible noticia la familia recibi6 una buena —que no
compenso la otra, por supuesto—: el padre y el hijo habian
recibido el Nobel de Fisica de 1915 por su trabajo en
cristalografia.

Respecto al mérito, creo que el Nobel conjunto es justo:
aunque Lawrence fue quien més hizo avanzar la ciencia
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Dorothy Crowfoot: Un libro puede cambiar todo...

Tenia quince anos cuando su madre le regal6 el libro escrito por
uno de los padres de la cristalografia: William Henry Bragg,
titulado Concerning the Nature of Things, un homenaje al
famoso libro del siglo I a.C. del romano Tito Lucrecio Caro,

De la naturaleza de las cosas, poema en seis cantos que describe
en verso la vision atomista de Democrito. El libro de Bragg
hablaba del uso de los rayos X para “ver” los atomos y las
moléculas y su disposicion en los cristales. Parece ser que esto
marc6 o afianzé de alguna manera la atencion de la joven
Dorothy Crowfoot quien, en 1964, obtuvo el Premio Nobel por la
determinacion de rayos X de la estructura de moléculas tan
complejas como la de la vitamina B12. Esta es su biografia.

Naci6 el 10 de mayo de 1910 en El Cairo, ya que su padre, John W.
Crowfoot, trabajaba para el Servicio Egipcio de Educacion. En 1916 se
traslad6 a Sudan, donde su padre habia sido nombrado director adjunto
de Educacion. Durante este tiempo, Dorothy y su madre, Grace M. Hood,

Dorothy
Crowfoot
Hodgkin
(1910-1994)
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tuvieron tiempo para fomentar sus aficiones: coleccionismo

y dibujos de flores (actualmente donados al jardin botanico
de Kew), expediciones arqueolbgicas, amor por el arte
—especialmente los textiles antiguos, de los que llegb a ser
una experta internacional—. Durante esta época se alent6 su
aficion por los colores y los patrones, que fueron de utilidad
para su posterior trabajo en cristalografia. Durante la Primera
Guerra Mundial, Dorothy y sus hermanas menores —Joan y
Betty, que nacieron en Sudan— se trasladaron a vivir con sus
abuelos en Worthing (Inglaterra). El interés de Dorothy por la
ciencia, especialmente por la quimica, empez6 muy pronto, a
los diez anos ya realizaba experimentos sencillos en su casay
a los 15 afios ley¢ el libro The Nature of Things, escrito por
William H. Bragg.

Me gustaba como se impartia la
asignatura en el colegio, aprendi

a hacer crecer cristales y me parecia
una ocupacion fascinante

Dorothy estudié quimica en la Universidad de Oxford
(1928-1932), asistiendo a clases de quimica organica
impartidas por Robert Robinson (Premio Nobel de Quimica en
1947) y de quimica fisica con Cyril N. Hishelwood (Premio
Nobel en 1956) y con excelentes conferenciantes como Ernest
Rutherford (Premio Nobel de Quimica en 1908), Niels Bohr

(Premio Nobel de Fisica en 1922) y Peter Debye (Premio Nobel
de Quimica en 1936). La conferencia que mas la impresion6 fue
la de un joven cristaldégrafo de la Universidad de Cambridge,
John D. Bernal (1901-1971), con el que mas adelante haria su
tesis doctoral. Durante su estancia en Oxford, Dorothy inici6 su
investigacion en cristalografia y public6 con Herbert M. Powell
su primer articulo sobre la estructura de los haluros de
dialquiltalio (Nature, 1932, 130: 131-132).

Después de trabajar con el profesor H.M. Powell en
cristalografia de rayos X, se fue a Cambridge para
especializarse con el brillante cristalografo John Desmond
Bernal (Premio Lenin de la Paz) —antecesor de los
descubridores del ADN— bajo cuya direccion produciria
Crowfoot sus primeros trabajos importantes sobre difraccion
de rayos X en moléculas. “iPor esto te van a a dar el Premio
Nobel!” le dijo Bernal, a lo que ella contest6: “preferiria ser
miembro de la Royal Society”, “eso es mucho mas dificil”
sefnalo el profesor. En la Royal Society, la méas antigua
sociedad cientifica del Reino Unido, s6lo para hombres, fue

aceptada en 1947.

Bernal est4 considerado como uno de los cientificos britanicos
mas brillantes del siglo XX, capaz de trabajar en miltiples
temas. Durante su estancia en el grupo de Bernal, Dorothy
Crowfoot aprendié que no hay fronteras entre las ciencias,
que se puede realizar una investigacion entre la quimica, la
bioquimica, la fisica y la cristalografia.
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Tras finalizar su tesis doctoral en 1934, Dorothy volvi6 a la
Universidad de Oxford, donde permanecié durante el resto de
su vida, siendo una de las cientificas mas queridas (debido a
su generosidad) y admiradas de su época, creando una
escuela de investigadores en cristalografia con intereses
multidisciplinares. Desde 1937, tras su matrimonio con
Thomas Hodgkin, su apellido cambi6 a Crowfoot-Hodgkin.

La investigacion de Dorothy Crowfoot-Hodgkin se extendio
casi hasta su muerte —el 29 de julio de 1994—, y su trabajo de
casi 60 afnos ejercié una inmensa influencia en cristalografia,
quimica y bioquimica. Con su investigacion, la cristalografia
se convirtié en una herramienta poderosa de determinacion
estructural de moléculas complejas, a partir de la cual se
podian obtener datos importantes para entender las
propiedades biolbgicas (lo que hoy se conoce como relacion
estructura-actividad).

Dorothy Crowfoot empez6 a trabajar en una época en la que
no existian computadoras, las intensidades se tenian que
“determinar a 0jo” y las estructuras se tenian que “calcular a
mano”, por lo que contribuy6 a desarrollar métodos que
facilitasen el trabajo de “traducir” el dato experimental
(intensidad de sefales que corresponde a densidades
electronicas) en posiciones atdmicas. El desarrollo de
algoritmos para este fin y la disponibilidad de computadoras
potentes facilit6 el trabajo de los cristalografos de
generaciones posteriores.

Ademés, Dorothy Crowfoot-Hodgkin despleg6 una intensa
actividad como activista por la paz, al intentar establecer
lazos cientificos y sociales con Extremo Oriente
(especialmente China), y promover el papel de la mujer en la
ciencia. Formé parte activa de la fundacion International
Union of Crystallography. También fue miembro activo de la
Conferencia de Pugwash, movimiento fundado por Bertrand
Russell, cuyo objetivo era el desarme nuclear y la paz
mundial, siendo su presidenta en el periodo 1975-1988. Una
frase que decia (y que la define) es “tener enemigos es una
pérdida de tiempo y energia”.

“Como cientifica me siento
absolutamente responsable. He entrado
en estas organizaciones porque los
cientificos, en general, se ven envueltos
en este tipo de problemas y opino que las
organizaciones cientificas deberian
intentar oponerse al uso del resultado de
sus investigaciones para el desarrollo de
las armas”

Dorothy Hodgkin desarroll6 la técnica de difraccion
de rayos X para aplicarla en la bsqueda de la estructura
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tridimensional exacta de moléculas organicas complejas.
Determino la estructura de la pepsina, los esteroides, la
penicilina y la vitamina B12, que posee mas de noventa
atomos distribuidos en una estructura compleja.

En 1969 descubrio la estructura cristalina de la insulina,
medicamento fundamental en el tratamiento de la diabetes
mellitus. Cinco anos antes, en 1964, habia sido galardonada
con el Premio Nobel de Quimica por sus estudios sobre la
difraccion de rayos X de la estructura de importantes
sustancias bioquimicas. Entre sus obras cabe destacar
Sobre los esteroides, vitaminas y antibioticos (1932).
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Rosalind Franklin y la historia de la imagen 51

Cuando la estructura del ADN fue descubierta, hace sesenta anos, nadie
se imaginé que en aquel importante descubrimiento cientifico,
reconocido con el Premio Nobel de Fisiologia y Medicina de 1962,
faltara alguien por ser homenajeado. Y en verdad, ifaltaba alguien!,
Rosalind Franklin. La cristal6grafa britanica, que moriria en 1958 a
causa del cancer, es la creadora de la famosa imagen 51. Esta imagen
juega un papel fundamental, pues revelaba datos sobre la estructura
del ADN que atin no habian sido descifrados.

Por lo que, a espaldas de Rosalind, Wilkins (el jefe asistente de su laboratorio) le
ensefid a Watson (investigador de otro laboratorio) las fotos decisivas que ésta
habia obtenido del ADN y cuyos resultados atn no habia publicado. Esa imagen
seria la pista definitiva para que se propusiera la doble hélice como la estructura
en la cual se deposita nuestra informacion genética, el secreto de la vida. En los
afios cuarenta los cientificos sabian que el ADN era el factor que transportaba

la informacion hereditaria desde un organismo hacia sus descendientes. Sin
embargo, ellos no tenian idea de cdbmo se llevaba a cabo esta tarea. La forma de X
que se ve en la imagen 51 era en efecto una doble hélice, la cual le permite a la

Rosalind
Franklin

(1920-1958)
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Imagen 51. Tomado de “¢Quién fue Rosalind Franklin?”
de Lucy Mar Camacho.

molécula actuar como una copiadora bioldgica, capaz de
transmitir imagenes proyectadas de informacion de una célula
hermana a otra, de un padre a un hijo.

Franklin muri6 antes de que Wilkins, Watson y Crick
recibieran el Nobel por este descubrimiento. Es controvertida
la discusion alrededor del tema de la contribucién de Rosalind
Franklin a este descubrimiento, ademas, el Nobel es para
cientificos vivos, sin embargo, existira siempre la duda en la
comunidad cientifica de que no sélo fue la muerte la que rob6
a Rosalind Franklin lo que por derecho le correspondia.

Tal fue la contribucidn a la ciencia de Rosalind Franklin que
son varias las instituciones y premios a los que da nombre,
como la Rosalind Franklin University o los premios Royal
Society Rosalind Franklin Award Lecture, que premian la
labor de la mujer en la ciencia.

Rosalind Franklin

Rosalind Elsie Franklin naci6 en el seno de una influyente
familia judia de Notting Hill, Londres, el 25 de julio de 1920;
fue la segunda de cinco hijos. Duena de una inteligencia
asombrosa, a muy corta edad se hizo evidente su habilidad para
las matematicas, las ciencias y los idiomas (hablaba inglés,
francés y aleman). A los 16 afos ya habia decidido dedicarse a
las ciencias. Al principio su padre, banquero, desaprueba la
idea, pero lo cierto es que Rosalind se sali6 con la suya y se
convirtié en una figura destacada en la ciencia. En 1938, con 18
anos decide estudiar quimica en el Newnham College, uno de
los dos tnicos colegios femeninos de la Universidad de
Cambridge. En esa época a las mujeres que estudiaban en
Cambridge no se les otorgaba un titulo universitario, sélo se les
expedia un certificado equivalente al grado de licenciatura
(Bachelor of Arts). Una de sus biografas, Ann Sayre' retrata un
ambiente totalmente hostil para el desarrollo de su trabajo, no
es de dudarse, la mujer inglesa podia estudiar en la
universidad, pero lo hacia en el entendido de que no ejerceria
su carrera, de tal manera que Rosalind Franklin era una figura
extrafa en su contexto historico. Franklin se especializ6 en
fisicoquimica. Debido a la Segunda Guerra Mundial muchos
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profesores, sobre todo en las ciencias, habian sido obligados a
realizar su trabajo en temas relacionados con la guerra.
Cambridge recibi6 refugiados de guerra, incluyendo al
cientifico francés Adrienne Weill, quien llegd a Newnham en
1940 y se convirtio en mentor y amigo de Franklin. Al terminar
sus estudios en 1941, Franklin recibe una beca para trabajar en
el laboratorio de G.W. Norris, un pionero de la fotoquimica. En
1942, ella se ve obligada a trabajar en un tema asociado con la
guerra, fue entonces cuando orient6 su trabajo de doctorado a
la elucidacion de la microestructura de diferentes formas de
carbon, explicando por qué algunos tipos son mas permeables
al agua, gases o disolventes y como el calentamiento y la
carbonizacion afectan la permeabilidad. Encontr6 que los poros
en el carbon tienen obstaculos a nivel molecular que se
incrementan con el calentamiento y que varian de acuerdo con
el contenido de carbon de la muestra. Estos poros acttian como
“coladeras” moleculares, bloqueando el paso de sustancias de
acuerdo con su tamafio. Franklin fue la primera en identificar y
medir estas microestructuras, su trabajo hizo posible clasificar
el carbon y predecir su rendimiento con un alto grado de
precision. De su trabajo en British Coal Utilisation Research
Association (BCURA) se produjo su tesis doctoral en 1945 y cinco
articulos cientificos. Al terminar la guerra, Franklin busc6 un
trabajo diferente. Adrienne Weill, uno de sus profesores del
Newnham College estaba en Francia y le ayudo6 a instalarse en
el Laboratoire Central des Services Chimiques de I'Etat en
Paris. Ahi se hizo una experta en la técnica de anélisis de
difraccion de rayos X. Su trabajo detallando estructuras de
grafitizacion y no grafitizacion de carbono ayudé a formar la

base para el desarrollo de las fibras de carbono y de nuevos
materiales resistentes al calor, ademaés, le permitié ganarse una
reputacion internacional entre los quimicos del carbon. Se dice
que disfruté mucho su estancia en este laboratorio y que alli
formo amistades para toda la vida.

Regres6 a Inglaterra en 1949, su amigo Charles Coulson, un
quimico teorico, le sugiri6 orientar su trabajo al estudio de
moléculas bioldgicas con la técnica de difraccion de rayos X.
En 1950 fue galardonada con la beca Turner and Newall para
trabajar tres afios en la Unidad de Biofisica de John T.
Randall en el King’s College de Londres. Randall habia
planeado que Franklin trabajase en el analisis de proteinas,
pero, a sugerencia del jefe asistente del laboratorio, Maurice
Wilkins, Randall pidi6 a Franklin que trabajase en ADN.
Wilkins habia iniciado el trabajo de difraccion de rayos X con
muestras de muy buena calidad de ADN. El suponia que
trabajarian juntos, probablemente interpret6 que ella seria su
ayudante, pero Randall aclar6 especificamente a Franklin que
solo ella y el estudiante de doctorado Raymond Gosling
trabajarian en ADN. A partir de esta situacion la relacion de
Franklin con Wilkins qued6 danada sin remedio. El trabajo
con Gossling fue fructifero, Franklin logr6 tomar cada vez
mejores fotografias de rayos X de ADN y rdpidamente
descubrié que podia tener dos formas —seca e hidratada—
llamadas A y B, respectivamente, con imagenes de difraccion
de rayos X muy diferentes. Se dio cuenta de que
probablemente la forma B era helicoidal, con los grupos
fosfato en el exterior de las cadenas de ribosa. Sus analisis
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matematicos de la forma A, sin embargo, no mostraban una
estructura helicoidal, y pas6 mas de un ano tratando de
resolver las diferencias.

Mientras tanto, también en Cambridge, pero en el Cavendish
Laboratory, Francis Crick y James Watson trabajaban en un
modelo tedrico de ADN. Watson y Crick no habian parado de

Box 2. The Helix Funeral Invitation

aurice Wilkins insisted that DNA was helical before there was clear evidence. That greatly annoyed Rosalind Franklin, as
Mdul so many things about him. Franklin was well aware that the x-ray diffraction photographs of the A form, unlike those
of the B form, lacked the clear X-shaped pattern indicative of a helix. Instead, they displayed a detailed and confusing as
sortment of reflections that she could only interpret through the complicated and daunting procedure of cylindrical Patterson
analysis. Therefore, when, over a period of about
five months starting on 18 April 1952, Franklin

IT IS WTH GREAT REGLET THAT WE HAve recorded some misleading, apparently asymmetri
cal double orientation data in the A form, she got
To paaviE TRe DeAtw, ow Fraay [fm Tuy lase

perverse pleasure out of possibly annoying Wilkins

with her result. As a joke, she penned the “death

oF b.™vA. Heux (ame‘) of the helix” funeral invitation reproduced here
Dawry Poriowed A POTEACTED (LNESS Wi That she wrote the invitation is clearly substanti-

3 ated in interviews with Raymond Gosling and
AN INTENEIVE CovtdE o Pasauises  mjenens Wilkins and in many other professional accounts
The extent and significance of the distribution

of the invitation is another matter. During inter-

M P B peLieve.
A Memtg, feRvice Wi B Hn) Nexr views, only diffraction expert Alec Stokes said that

he had received one. A few people said that they
saw an invitation posted on a bulletin board, and

ITIC 8020 Thtr M. M.H.F. WiLkinS Wi most said that they had never even seen one. That
SPENC IN MEMeRY o THE LATE testimony is incompatible with the often repeated

H=l,
A E M ﬁ ~ claim that a multitude of these cards were sent out

Historians Horace Judson and Robert Olby ar-

Mwday o e Ay.

gued that the invitation indicated Franklin was
antihelical, although Olby notes it was a joke as
To the contrary: Franklin’s student Raymond Gosling is adamant that Franklin considered the B form, with its strik-
ing x-ray pattern, to be helical. Examinations of Franklin’s notebooks have led to the same conclusion, although it is also clear
that, for a while, Franklin definitely had her doubts about the helicity of the A form.

well. 10"

Como detalle curioso, Franklin invité a una
“celebracion publica” para conmemorar el funeral
de la teoria helicoidal de la forma A, invitando

a dirigir los rezos al mismisimo Wilkins, quien
habia propuesto un modelo helicoidal para la forma
A. En 1953 se corroboro que también esta estructura
es helicoidal y a Franklin no le quedo otro remedio
que admitirlo.

Tomado de Lynne Osman Elkin, “Rosalind Franklin and
The Double Helix”, Physics Today, marzo de 2003,

pp- 42-48.

especular sobre el ADN y mantenian una estrecha
comunicacion con Wilkins para averiguar todo lo posible
acerca de los avances en la determinacion de la estructura del
ADN realizados en el King’s College. En enero de 1953,
presionados por la publicacion de Pauling de un modelo de
tres hélices (similar al que ellos habian propuesto en 1951),
decidieron que debian proponer su modelo antes de que
Pauling o cualquier otro lo hiciese. Dos pruebas del trabajo de
Franklin fueron cruciales para su modelo correcto: la primera,
una nitida foto de la forma B tomada en mayo de 1952y
rotulada “51” que Gosling (estudiante de Franklin) habia dado
a Wilkins como parte de su trabajo experimental de doctorado
y que Wilkins mostr6 a Watson sin que Franklin lo supiese; y
la segunda el informe al Medical Research Council (Consejo
de Investigacién Médica, MRC por sus siglas en inglés) que le
fue facilitado a Watson y a Crick por Max Perutz, miembro del
comité del MRC que evaluaba el trabajo en el laboratorio de
Randall. El informe tenia detalles del trabajo (no publicado)
de Franklin, incluyendo su identificacion de la celda unitaria
como perteneciente al grupo espacial cristalografico C2. La
foto confirmaba el patron helicoidal, y el tipo de la celda
unitaria le indicaba a Crick, un fisico con méas conocimientos
tedricos de cristalografia que Franklin, que las hélices iban en
direcciones opuestas. Al iniciarse el mes de marzo ellos ya
tenian su modelo. Watson y Crick nunca dijeron a Franklin
que habian visto este material y no reconocieron directamente
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su deuda con ella cuando publicaron su modelo en Nature,
en abril. Algan tiempo después Crick declar6 que, en la
primavera de 1953, Franklin estaba a dos pasos de la
interpretacion correcta de la estructura.

Por aquel entonces, Franklin habia arreglado su transferencia al
laboratorio de cristalografia de J.D. Bernal en el Birkbeck
College, donde dedico sus investigaciones a la estructura de virus
de plantas, en particular el virus del mosaico del tabaco (TMV, por
sus siglas en inglés). Trabajo con un equipo en el que estaba nada
menos que el futuro premio Nobel Aaron Klug. En este grupo
Franklin también logr6 desarrollar un trabajo destacado. Hizo
meticulosas fotos de difraccion de rayos X de los virus. Su
analisis de las imagenes de rayos X revelaba, entre otras cosas,
que el material genético del ADN (ARN) esta embebido en la pared
interior de la concha proteica. Franklin hizo dos largas visitas a
Estados Unidos en 1954 y 1956. Colaboraba con muchos
investigadores de virus en Estados Unidos y estableci6 una red
de contactos, incluyendo a Robley Williams, Barry Commoner y
Wendell Stanley. Su experiencia en determinar estructuras de
virus fue reconocida por la Royal Institution of Great Britain en
1956, cuando el director de dicha instituciéon la honr6 con una
solicitud para construir modelos de virus a gran escala para la
Feria Mundial de Ciencias de Bruselas en 1958.

En el otono de 1956 a Franklin le diagnosticaron cancer de
ovario. Durante los siguientes 18 meses se someti6 a cirugias y
tratamientos; tuvo varios periodos de remision, durante los
cuales continud trabajando en su laboratorio y buscando

financiamiento para su equipo de investigacion. Finalmente,
murid en Londres el 16 de abril 1958, a los 37 anos.

Alo largo de sus 16 anos de carrera, Franklin public6 19
articulos sobre carbdn, cinco de ADN y 21 sobre virus. Durante
sus ultimos afios de vida, recibié un nimero creciente de
invitaciones para dictar conferencias en todo el mundo, y es
muy probable que su trabajo sobre virus hubiera ganado
premios y otros reconocimientos profesionales si hubiera
vivido para continuarlo.

Los logros cientificos de Franklin, tanto en la quimica del
carbén como en la estructura de los virus fueron reconocidos
en vida y después de su muerte por sus companeros. Pero sin
duda es su papel en el descubrimiento de la estructura del ADN
el que ha cosechado la mayor atencion publica. Crick, Watson
y Wilkins compartieron el Premio Nobel de Fisiologia y
Medicina en 1962 por su trabajo sobre la estructura del ADN.
En ese momento ninguno dio crédito a Franklin por su
contribucién. El trabajo de Franklin en el ADN pudo haber
permanecido como una nota al pie en esa historia si Watson
no la hubiera caricaturizado en su libro de memorias, The
Double Helix, publicado en 1968. Ahi present6 a Franklin
como Rosy, una intelectual de mal genio, arrogante, que
guardaba celosamente sus datos de los colegas, a pesar de no
ser competente para interpretarlos. Su libro fue muy popular.
Muchos de los que aparecen en la historia —incluyendo a
Crick, Wilkins y Linus Pauling— protestaron por el
tratamiento de Watson a Franklin.
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Uno de los profesores de Rosalind en Cambridge,
Frederick Dayton, declar6 en alguna ocasion que

a ella le faltaba la capacidad de lograr que el receptor
de sus ideas viese que los hechos hablaban por si
mismos. Crick interpret6 esto como una carencia

de capacidad especulativa, lo que ciertamente a

él y a Watson no les faltaba. Lynne Osman Elkin
opina que Rosalind no desarroll6 esa capacidad
especulativa porque no tenia nadie en el King’s
College con quien discutir. Pero quiza a Rosalind
Franklin le falt6 sobre todo categoria en el escalafon
para poder ser escuchada, algo que Crick y Watson
si tenian y que les permitia tener conexiones e
informaciones que es muy posible que Rosalind
nunca tuviese. 2

Se desprende de los cuadernos de Rosalind y del borrador del
articulo que escribi6 antes de tener idea del modelo que
propusieron Watson y Crick, que lleg6 a deducir la estructura
de doble hélice de manera independiente y puede que a la vez
que la célebre pareja. Le falt6 sin embargo un aspecto
fundamental, que explica la propiedad del ADN de contener la
informacion genética de manera que su replicacion genera
automaticamente dos copias que llevan exactamente la misma

informacion. Es lo que se conoce como “apareamiento de las
bases”, el que frente a timina s6lo cabe que se coloque la
adenina, y que la guanina se enfrente siempre a citosina. Si
creemos a Watson, a él se le ocurrio haciendo recortables con
la forma de los cuatro compuestos y jugando a hacer casar
unas con otras. Watson y Crick menospreciaron la
contribucién de otros colaboradores en su descubrimiento,
Jerry Donohue, quimico que le hizo ver a Watson que la forma
quimica de las bases en el ADN no era la que él pensaba sino
otra (la forma correcta es la que los quimicos llaman ceto y no
la enol) tampoco recibié ningin reconocimiento.?

the fre-disgren of structure B, w® nay state the folloving conclustons, The
strusture is probadbly heliesl, The rhosphats groupe 1ie on the cutslde of the
struetural wois, on o helix off dlapeter shout ke The structursl unit probaidy
consiate of o co-wdel nolomles whish avre ot squally spased slong the Mire
axig, Shely wubued displocament hailng mich as %o accomnt for the veriation of
shoerved intemmities of the intermost pexing on the Liyer-lines; if ene sclemle
's Glorleced from the other by sdout V8 of the Mive-axts pertod this would
c'?“mt for :{24&:« of the Lth lsyer-line nwdma and the weskness 09&0 éth,

rinling rcled prspraced aned Wolion
The conclusion thot the rhosphats groups 116 on the cutside of the

Adicién al manuscrito de Nature. Rosalind s6lo tuvo que hacer
pequenas correcciones al manuscrito que ya tenia preparado para
enviarlo a la revista Nature cuando Watson y Crick enviaron su
modelo. Quiza con un exceso de modestia escribi6 (penultima linea de
la figura): “Asi, nuestra idea general es coherente con el modelo
propuesto por Watson y Crick”. The Rosalind Franklin Papers.

Tomado de Miguel Vicente, La dama ausente: Rosalind Franklin y la
doble hélice.
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No se puede terminar este escrito sin mencionar que en el
mismo volumen de la revista Nature de 1953 aparecen los
articulos de Watson y Crick proponiendo su modelo, uno de
Wilkins y el articulo de Rosalind Franklin y Raymond Gosling
alrededor del ADN.

Cronologia

1920: Nace Rosalind Elsie Franklin en Londres, el 25 de
julio.

1931-1938: Asiste al colegio St. Paul’s para ninas, en
Londres.

1938: Ingresa al Newnham College de la Univiersidad de
Cambridge.

1941: Obtiene el titulo de Bachelor in Arts en
fisicoquimica en la Universidad de Cambridge.

1941-1942: Desarrolla una investigacion sobre cinética
de reacciones de polimerizaciéon en el Laboratorio de
Fisicoquimica de Cambridge.

1942-1946: Desarrolla investigacion sobre las
propiedades coloidales de carb6én mineral y coque en el
British Coal Utilisation Research Association.

1945: Recibe el titulo de doctora en fisicoquimica de la
Universidad de Cambridge.

1947-1951: Trabaja en un grupo de investigacion de
difraccion de rayos X en carbon en el Laboratoire Central
des Services Chimiques de ’Etat en Paris.

1951-1953: Implementa un laboratorio de difraccion de
rayos X en el King’s College de la Universidad de
Cambridge. Realiza investigacion sobre la estructura del
ADN y descubre que éste puede presentarse en dos
formas: seca (A) e hidratada (B). Es la autora de la
fotografia del patron de difraccion de rayos X de la forma
B del ADN que confirma la teoria de Watson y Crick de la
estructura de doble hélice del ADN.

1953: James Watson y Francis Crick anuncian su
descubrimiento de la estructura de doble hélice del ADN
en la revista Nature el 25 de abril de 1953. En el mismo
numero de la revista aparece un articulo de Franklin y
Gosling sobre el patron de difraccion de rayos X de la
forma B del ADN, con una nota que menciona que este
patron confirma la teoria de Watson y Crick de la
estructura de doble hélice del adn.

1953-1958: Por invitacion de J.D. Bernal, trabaja en
el Birkbeck College en Londres, para estudiar virus de
plantas, en particular, en el virus del mosaico del tabaco,
del que logr6 determinar donde estaba localizado su ARN.

1954-1956: Visita Estados Unidos en dos ocasiones y
tiene contacto con muchos laboratorios de investigacion
en virus.
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1956: Le diagnostican cancer en un ovario.
1958: Muere en Londres el 16 de abril.

Si te interesa saber como se pasa de tener la imagen 51 a

la estructura del ADN, consulta el articulo: “Metodologias
para determinar estructuras cristalinas a partir de datos

de difraccion de polvos” en esta revista.
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Antecedentes de la cristalografia

José A. Chavez Carvayar
Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

La mayoria de los s6lidos posee una estructura cristalina conformada por el
arreglo interno de sus atomos, iones o moléculas que, salvo algunas excepciones,
se repiten de manera ordenada en el espacio y cuya distribucién muestra
relaciones de simetria de acuerdo con determinados tipos de redes cristalinas.
Este orden, que da a estos materiales su consistencia y la mayor parte de sus
propiedades, constituye el campo de estudio de la cristalografia.

(ué es la cristalografia

La cristalografia es la ciencia que se ocupa del estudio de la materia cristalina, de
las leyes que rigen su formacion, asi como de sus propiedades geométricas,
quimicas, fisicas y la resolucion de estructuras cristalinas. Es posible clasificar la
cristalografia en cristalografia geométrica, cristalografia quimica o
cristaloquimica y cristalografia fisica o cristalofisica.
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La cristalografia geométrica se encarga del estudio de la
morfologia externa de los cristales y su simetria, asi como de
la geometria y simetria de las redes. Si bien desde el punto de
vista macroscopico se considera la materia cristalina como un
medio homogéneo y continuo, anisétropo y simétrico, desde
el punto de vista microscopico es un medio homogéneo,
discreto, aniso6tropo y simétrico.

La cristaloquimica estudia la relacién entre la composicion
quimica, el ordenamiento atoémico y las fuerzas de enlace
entre atomos, al considerar el concepto de cristal real, ya que
se deben tomar en cuenta sus imperfecciones.

En la cristalofisica se estudian las propiedades fisicas de los
cristales y su relacion con la composicion quimica y la
estructura.

Algunos de los métodos de analisis mas importantes para la
cristalografia son la difracciéon de rayos X, difraccién de
electrones y de neutrones. Estas poderosas técnicas permiten
conocer la disposicion de los &tomos en un material para
determinar su estructura cristalina y ain maés, entendery,
bajo ciertas condiciones, predecir sus propiedades. “¢Por qué
el agua hierve a 100°C y el metano a —161°C? ¢Por qué la
sangre es roja y la hierba es verde? ¢Por qué el diamante es
duro y la cera es blanda? ¢Por qué los glaciares fluyen y el
hierro se endurece al golpearlo? ¢Coémo se contraen los
musculos? ¢Como la luz del sol hace que las plantas crezcan y
cémo los organismos vivos han sido capaces de evolucionar

hacia formas cada vez mas complejas? Las respuestas a todas
estas preguntas se obtienen del analisis estructural”, segin
dijo Max Perutz en 1996.

surgimiento de la cristalografia

La cristalografia, al igual que el origen de los elementos
quimicos y su ordenamiento, tanto microscopico como
macroscopico, esta relacionada con el génesis del cosmos.
Desde los primeros intentos por conocer el Universo, un
aspecto fundamental en la investigacion cientifica realizada
por el hombre se refiere a la elaboracion de modelos que
conduzcan a una descripcion del mundo fisico en términos de
atomos y moléculas. Estos modelos intentan incluir no sé6lo
arreglos atomicos espaciales sino también su comportamiento
dinamico, que permita describir las propiedades fisicas y
quimicas de los materiales. Esto ha sido logrado, en buena
medida, gracias a la cristalografia.

Sin embargo, surge una serie de preguntas: ¢C6mo se crearon
las particulas elementales, los atomos, los elementos, los
arreglos u ordenamientos atbmicos que observamos en las
sustancias cristalinas y que les confieren sus propiedades
fisicas?
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Los primeros instantes del Universo...
y de la cristalografia

En cosmologia fisica, la teoria del Big Bang, o de la gran
explosion, trata de explicar, a partir de una singularidad
espaciotemporal, el origen y evolucion del Universo. Segin
esta teoria nuestro Universo empez6 como un punto que
poseia una densidad y una energia inconcebibles, 103® Kg/dms3
y T 1032 K, y en el cual las cuatro fuerzas fundamentales —
gravitacional, nuclear fuerte, débil y electromagnética—
constituian una sola, la superfuerza. En cierto instante, el Big
Bang suscita la expansion de la materia en todas direcciones,
surgen el tiempo, el espacio, la energia, el origen mismo de
nuestro Universo.

Figura 1. Recreacion del Big Bang, ocurrido hace unos 13 810
millones de aios.

Durante la era o tiempo de Planck,
aproximadamente 1043 segundos
después del Big Bang, el
Universo primigenio tenia una
temperatura caracteristica de
1032 K, con un volumen

esférico de unos 1033 cm de
radio, casi 100 trillones de veces
mas pequeiio que un atomo. En
estos instantes la gravedad empieza a ser
una fuerza relevante en las interacciones
cuanticas.

Posteriormente, en el instante 103° segundos se produce la
ruptura espontanea de la simetria, las fuerzas nuclear fuerte y
electromagnética se separan; la temperatura es de unos 10%” K.
El volumen del Universo sufre una rapidisima expansion, a
una velocidad mayor que la de la luz, instante conocido como
periodo inflacionario.

A los 1032 segundos termina la época inflacionaria y surge
plasma ionizado de materia y radiacion. En el instante 102
segundos ocurre la separacion de la fuerza débil del
electromagnetismo. La temperatura es 10% K. Al llegar a 10°
segundos, grupos de tres quarks se unen para formar los
primeros protones, neutrones y electrones, a continuacion se
forman los nacleos y finalmente los atomos, T = 10 K.
Posteriormente, protones y electrones forman los primeros
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atomos de hidrégeno, T = 10° K. Los
protones y los neutrones se unen y
forman ntucleos de helio. En este
instante, 102 segundos, el
Universo estd compuesto de
25% de nucleos de helio y 75%
de hidrégeno, T = 108 K.
Entonces la formacion de
hidr6geno neutro dio origen a la
radiacion cosmica de fondo.

Figura 2. Radiaciéon de fondo
(microondas) en nuestro Universo.

Trescientos mil anos después, 10*2 segundos, se inicid la época
de las formaciones estructurales: la materia se condensa en
galaxias y estrellas. Mil millones de afios después, 10*
segundos, aparecen las protogalaxias y se forman los camulos

globulares, T = 105 K. En las estrellas se forman los elementos

quimicos restantes: carbono, oxigeno, nitrogeno, silicio,
magnesio, hierro, etc., los cuales son esparcidos por estrellas
moribundas en forma de supernovas. Comienza la época de
los cuasares y se forman los supercamulos.

Ademas del Big Bang han surgido otras teorias para explicar
el origen y evolucion del Universo; Afshordi y su equipo, en el
ano 2000, propusieron un modelo completamente diferente
al afirmar que nuestro Universo es una membrana
tridimensional que fue expulsada de un agujero negro de
cuatro dimensiones. Sin embargo, el lunes 17 de marzo de
2014, John Kovac, del Centro de Astrofisica de la Universidad
de Harvard y del Instituto Smithsoniano, jefe del equipo
BICEP2 (Background Imaging of Cosmic Extragalactic
Polarization 2) anunci6 la primera observacion de ondas
gravitacionales que recorrieron el espacio durante la fase
llamada inflacién césmica, e indicé que éste es “un

Figura 3. Estrellas y galaxias en nuestro Universo.
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Figura 5. Instantes posteriores al Big Bang, captados por el Telescopio BICEP2.

descubrimiento historico que consolida la teoria del
origen del Universo (Big Bang) ocurrido hace unos
14 mil millones de anos”.

En la actualidad, unos 13 810 millones de anos
después del Big Bang, la temperatura en el Universo
es de unos 2.725 K, la esfera que lo envuelve —cuyo
radio era de unos 10 cm en la era de Planck— ahora
tiene un radio de unos 102° cm, unos 100 000 millones
de anos luz y, lo mas importante, conocemos algo mas
de un centenar de elementos quimicos, de los cuales la
mayoria presenta un ordenamiento atbmico
estructural intrinseco bajo condiciones normales de
laboratorio. De hecho, la Union Internacional de
Quimica Pura y Aplicada (TUPAC) reconoce 109 aun
cuando se han obtenido 118 elementos.

Figura 6. Campo ultra profundo del Hubble el cual exhibe: a)
Galaxias de alguna era antigua y b) Una joven galaxia en
formacion, lo cual indica que nuestro Universo continua con
su evolucion.
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Metodologias para determinar
estructuras cristalinas a partir

de datos de difraccion de polvos

J. Rodriguez-Herndndez, L.F. del Castillo Davila, J. Balmaseda
Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

¢Te has preguntado como se pasa de tener un material policristalino
a decir co6mo es su estructura cristalina?

Para responder esta pregunta, en el siguiente articulo se explica a grandes rasgos
el método de polvos, una de las técnicas para la determinacién de la estructura
cristalina a partir de la difraccion de rayos X.

Resumen

El desarrollo alcanzado en la instrumentacion y en la informatica de la difraccion
de rayos X ha ampliado considerablemente el alcance del método de polvos en la
resolucion de estructuras cristalinas de materiales policristalinos; convirtiéndola
en una potente herramienta que, asistida por técnicas espectroscopicas, permite
la caracterizacion fina a escala atomica de so6lidos cristalinos.
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Introduccion

La difraccion de rayos X por el método de polvos juega un
papel importante en la determinacién estructural de nuevos
materiales cristalinos de los que no es posible obtener
monocristales. Esto conlleva una serie de etapas que son
mucho mas complejas que las de la determinacién estructural
a partir de datos de difraccion de monocristales.

A partir de la posicion angular, la intensidad y la forma de los
maximos de difraccion en un patron de difraccién de rayos X
de polvos (figura 1), se puede obtener informacién estructural
del sélido cristalino que se estudia, tomando en cuenta: a) la
posicidén angular: paradmetros de celda, sistema cristalino,
grupo espacial de simetria, b) la intensidad: estructura
cristalina, posiciones atdbmicas, factores térmicos y de

15000 -

[conteos]
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Intensidad
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Figura 1. Patron de difraccion de rayos X de polvos. A partir de la
posicion, la intensidad y el ancho de los maximos de difraccién se puede
extraer informacion estructural del solido cristalino que se estudia.
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ocupacion y ¢) el ancho: informaciéon microestructural,
tamano de cristalita, tensiones.

¢Como proceder a obtener la informacion estructural
contenida en un patron de difraccion de rayos Xy
utilizarla para determinar la estructura cristalina de
un nuevo material cristalino?

La determinacién y refinamiento estructural a partir de datos

de difraccion de polvos de un solido cristalino se divide en tres
etapas (figura 2).

Determinacion de los parametros de celda,

simetria cristalina y el grupo espacial
de simetria

Un prerrequisito esencial para la determinacion estructural es
el conocimiento de los parametros de celda y el grupo espacial
de simetria. La obtencién de los parametros de celda a partir
de los patrones de difraccion de polvos requiere la
determinacion cuidadosa de las posiciones angulares de los
maximos de difraccion. Si los datos son de alta calidad, los
parametros de celda pueden determinarse a partir de los
primeros maximos de difraccion, que se usan en programas
de adjudicacion de indices de Miller, como TREOR, Dicvol?

y Crysfire.3

Datos de difraccion en polvos

v
Maximos de difraccion
|* etapa v
Adjudicacion de indices Miller
2% etapa \

Determinacion estructural

v

Modelo estructural

3% etapa v

Refinamiento estructural

v

Completamiento estructural

Figura 2. Diagrama de bloque en la metodologia empleada
para la determinacion y refinamiento estructural.



El grupo espacial de simetria se determina al identificar las
ausencias sistematicas en el patréon de difraccion de polvos de
maximos de difraccion con determinados indices de Miller.
Si no es posible asignar un Gnico grupo espacial, es necesario
tomar el calculo de la solucion estructural en paralelo para
los diferentes grupos espaciales de simetria posibles.

Determinacion estructural

El traslape de los maximos de difraccion en los patrones de
difraccion de polvos limita la complejidad de estructuras que
se pueden determinar con éxito. No obstante, el método
tradicional para la determinacion estructural a partir de
datos de difraccion de polvos es la extraccion de las
intensidades de los maximos individuales directamente del
patréon experimental.

Para ello se han desarrollado diferentes métodos de
descomposicidon de patrones, entre los que destaca el de Le
Bail.4 En este método, el patron de difraccion de polvos se
descompone en un paso sin informacioén estructural previa. El
método de Le Bail adopta una aproximacion de minimos
cuadrados, donde se ajusta un perfil calculado para el patron
de polvos experimental por refinamiento de los parametros de
celda, el cero instrumental, los parametros de perfil, los
parametros que definen el fondo y las intensidades
individuales. El método de descomposicion de patrones se
encuentra implementado en programas como GSAS’> y Fullprof.®

Las intensidades integradas pueden, entonces, determinarse
a partir del perfil ajustado y estos datos se usan en los
diferentes métodos para la determinacion estructural, como
el método de Patterson y los métodos directos.

En principio, las posiciones de los atomos en la celda unitaria
podrian deducirse a partir del conjunto de vectores
interatdbmicos representado en el mapa de Patterson. En
muchos casos, el método de Patterson se utiliza
satisfactoriamente en la determinacion de estructuras
cristalinas a partir de datos de difraccion de polvos cuando la
estructura contiene un niimero pequeno de atomos pesados;
por lo tanto, los vectores interatdmicos entre estos atomos
dominaran en el mapa de Patterson y se obtienen asi las
posiciones de dichos atomos. El método de Patterson
también se emplea para determinar la posicion de un
fragmento de geometria bien definido.

A diferencia del método de Patterson, los métodos directos
no tienen que contar con la presencia de una dispersion
dominante o el conocimiento previo de un fragmento
estructural de geometria bien definida y en principio éste se
aplica a variados problemas estructurales. Estos métodos se
utilizan con datos de difraccidén de polvos a través de
programas desarrollados para datos de difraccion de
monocristales, como: SHELXS,” DIRDIF8 y SIR.9

Una alternativa que difiere considerablemente de los
métodos tradicionales de determinacién de estructuras
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cristalinas a partir de datos de difraccion de polvos son los
métodos de Monte Carlo y simmulated annealing, en los
que no se requiere la extraccion de los factores de
estructura y se trabaja en el espacio directo.

La estrategia es postular modelos estructurales
independientemente de los datos de difraccion de polvos.
Esto conlleva a la generacion de una serie de modelos
estructurales mediante el movimiento aleatorio de un
fragmento estructural dentro de la celda unitaria a través de
un algoritmo de optimizacion global, aceptando o
rechazando cada estructura de prueba mediante la
comparacion directa entre los patrones de polvos calculado
y experimental. A partir del nimero de estructuras
generadas, la mejor estructura se selecciona como modelo
estructural inicial para el posterior refinamiento
estructural. Este algoritmo esta implementado en los
programas FOX'* y EXPO."

Refinamiento estructural

En casos favorables, las posiciones de todos los &tomos en
la unidad asimétrica pueden conocerse en la etapa de la
determinacion estructural, aunque generalmente solo se
obtiene un modelo parcial de la estructura. En tales casos
las posiciones de los atomos restantes se encuentran por
sintesis de diferencia de Fourier.** El mapa de diferencias de
Fourier revela la discrepancia en el espacio directo entre los

Intensity, [a.u.]

20(°)

Figura 3. Ajuste final del perfil total por el método de Rietveld.
La diferencia entre el perfil calculado (linea continua)

y experimental (cruces) se muestra en la parte inferior.

En el interior se muestra el modelo estructural obtenido

de la fase de determinacion estructural.

datos experimentales y los calculados a partir del modelo
estructural. Este tiene maximos para posiciones en las que
el modelo estructural tiene un déficit de densidad
electronica, por ejemplo cuando un atomo falta en el
modelo, y la intensidad es minima para posiciones en las
cuales el modelo estructural tiene un exceso de densidad
electronica, por ejemplo cuando se asigna un atomo de
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mayor numero atdbmico que el correcto o una posicion
atomica es incorrecta en el modelo estructural.

El método de refinamiento de Rietveld's'4 consiste en
minimizar, mediante un algoritmo de minimos cuadrados,
la diferencia entre el patréon de polvos experimental y el
calculado. El perfil de este tltimo se obtiene con
informacion de los parametros de celda, las posiciones
atomicas y los parametros de desplazamiento, funciones
analiticas que dependen de 26 que describen la forma y
ancho del maximo de difraccién y una descripcion del fondo
del patron de difraccion.

En el refinamiento de Rietveld, el patron de difraccion de
polvos calculado se compara punto a punto con el patron de
difraccion de polvos experimental, y los parametros
seleccionados que definen el modelo estructural y otros que
describen el perfil se ajustan por el método de minimos
cuadrados (figura 3).

El ajuste entre los patrones de difraccion de polvos
experimental y calculado puede corroborarse segin los
criterios de bondad de ajuste (Rwp, Rp, Rexp yX2).14 Rwp
—error residual con peso— refleja cuan cerca se encuentra
el patron teoérico del experimental, éste contiene tanto la

contribucién de los errores del modelo como la de la
estadistica de conteo; Rex, refleja la parte de la diferencia
entre el patron experimental y el tedrico que se debe
solamente a la estadistica del experimento; X2 —bondad del
ajuste— brinda una idea de la magnitud de los errores del
modelo respecto a los errores puramente estadisticos.

Para que el refinamiento de Rietveld sea adecuado, el
modelo estructural inicial debe ser una buena aproximacion
a la estructura cristalina. Si el modelo estructural no esta
cerca del real, el refinamiento puede dar resultados falsos en
el ajuste y generar una estructura incorrecta, o el
refinamiento puede divergir, ocasionando una variacién
drastica en los parametros definidos en el modelo
estructural.

En muchos casos el refinamiento se estabiliza al introducir
restricciones geométricas basadas en datos experimentales
de estructuras conocidas. Esto permite que se refine un
nimero mayor de parametros y, generalmente, que el
resultado sea mejorado en el caso de refinamiento
estructural usando datos que no tengan buena calidad.

De esta manera, se intenta dar una vision general de la
metodologia para determinar y refinar estructuras
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cristalinas para nuevos materiales a partir de datos de
difraccion de rayos X en polvos.
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La cristalografia en nuestras vidas

Maria Elena Villafuerte y José A. Chdvez Carvayar
Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Vivimos en un siglo en el que el avance tecnologico ocurre dia a dia, es tan
acelerado que no lo percibimos, ya estamos acostumbrados. Es comun relacionar
tecnologia con dispositivos electréonicos, sin embargo, hay areas de estudio de la
ciencia que estan intimamente asociadas con tecnologia que no se reconocen de
forma tan inmediata, en esta ocasion se hablara de la cristalografia, ciencia que se
dedica al estudio de estructuras cristalinas. Para sensibilizar al lector al respecto,
basta pensar en los minerales, la mayoria de los cuales adoptan formas cristalinas
cuando se forman en condiciones favorables. La cristalografia es, entonces, el
estudio del crecimiento, la forma y la geometria de estos cristales.

La cristalografia esta presente en cada uno de los aspectos de nuestra vida
cotidiana. Segun palabras del experto en el area Juan Manuel Garcia-Ruiz, del
Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra (cSIC): “Todo esta basado en la
tecnologia del cristal. Abres los ojos y ves que el despertador marca las 6:30 en
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unos numeros dibujados por cristales liquidos, te levantas de
la cama gracias a un esqueleto de cristales de fosfato calcico,
tomas un café, lo endulzas con cubos de azicar cristalizada y
te cepillas los dientes con una pasta basada en nanocristales”.
A continuacién mencionaremos aspectos especificos de
nuestras vidas en los que los cristales y la cristalografia juegan
un papel importante.

Los cristales en los seres vivos

Podria pensarse que los cristales estan asociados sélo con
materiales inertes, sin embargo, estan presentes de muchas
mareas en los seres vivos.

En el cuerpo humano podemos encontrar muchos ejemplos de
cristales: la hidroxiapatita Caio(PO.)s(OH)-, mineral que
contiene calcio y que constituye los huesos; carbonato de
calcio CaCOs, contenido en el oido y responsable del
equilibrio, por ejemplo.

Existe también un grupo de compuestos conocidos como
bioceramicas —son un tipo de material biocompatible—,
diseniados especificamente para utilizarse en la fabricacién de
implantes quirtargicos, protesis y 6rganos artificiales, asi como
para cumplir una determinada funcidn fisiologica en el cuerpo
humano, que es la base fundamental de un material
bioceramico. De estas bioceramicas, la hidroxiapatita es una

de las méas importantes, ya que es el principal mineral del que
estan compuestos el esqueleto humano y los dientes. Asi, los
biomateriales tratan de imitar la estructura de la
hidroxiapatita para construir proétesis.

Vale la pena mencionar que, a pesar del gran namero de
estructuras minerales que se han identificado en los
organismos vivos, existen cuatro formas de minerales de
calcio que son las mas frecuentes: aragonita, calcita, dahlita e
hidroxiapatita.

El carbonato de calcio, en diversas formas cristalinas, esta
presente en el reino animal: en los cascarones de huevo, en las
conchas de los animales marinos, en los corales de los
arrecifes, en las perlas. En todos estos ejemplos, el carbonato
de calcio es parte de un proceso llamado biomineralizacion,
que puede definirse como una secuencia de eventos en los
cuales los minerales secretados en solucion por células
especializadas cristalizan y se estructuran segin un plan de
construccion determinado. Todos los elementos resultantes
de este proceso tienen una caracteristica comun, estan
compuestos por una fase inorganica, frecuentemente sales de
calcio, y una fase organica que puede estar compuesta por
proteinas (fosfoproteinas, glicoproteinas), polisacaridos,
lipidos y con frecuencia por una mezcla de ellos.

En todo sistema biomineralizado se encuentran dos fases: una
matriz organica y una fase mineral cristalina, razon por la cual
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los sistemas biomineralizados se consideran como

bioceramicas.' Generalmente, estas bioceramicas se forman
en un medio acuoso, a temperaturas relativamente bajas y en
todos los casos estudiados su formacién esta regulada por una
matriz organica. La velocidad de depdsito de la parte
inorganica de estas bioceramicas varia desde unos pocos
gramos al ano, como ocurre en la formacion del nacar de la
concha de los moluscos, hasta el extremo de cinco gramos de
calcio al dia como ocurre en la cascara de huevo. Esto hace de
la cascara de huevo un modelo muy conveniente para el
estudio del apasionante tema de la biomineralizacién,? que
forma parte del desarrollo de los embriones, en el huevo, y en
la transformacion de los alimentos en los crustaceos y
caracoles, entre otros.

Los cristales en la formacion de la vida

¢Como se descifré la molécula de la vida, el ADN? Gracias al
desarrollo de técnicas de difraccidén para entender las
macromoléculas bioldgicas se pudo resolver la estructura
cristalina de los 4cidos nucleicos y las proteinas. Y ese fue el
primer paso del entendimiento de procesos bioldgicos, como
el funcionamiento de la insulina, la resistencia metabolica de
la malaria a los insecticidas, el centro activo de la proteina
involucrada en el virus del sida y el descubrimiento de nuevos
farmacos inhibidores de virus, por ejemplo.

Modelo tridimensional de la estructura de la penicilina basado en el
uso de tres mapas bidimensionales de densidad electrénica, como lo
uso6 Dorothy C. Hodgkin, laureada con el Premio Nobel en 1964.
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Aspecto de un procesador grafico para visualizar estructuras
moleculares en tres dimensiones. El procesador y la pantalla grafica
se complementan con un transmisor de radiacion infrarroja (caja
negra sobre la pantalla) y unos lentes que utiliza el cristal6grafo.

Los cristales en la belleza y el arte

Desde el antiguo Egipto, entre 2000 y 1200 a.C., hay
evidencia del uso de cosméticos. Analisis quimicos y
cristalograficos realizados en polvos cosméticos que fueron
encontrados en contenedores de alabastro permitieron la
identificacién de dos compuestos naturales: la galena (PbS) y
la cerusita (PbCOs). Ademas se caracterizaron dos compuestos
no esperados: la laurionita (PbOHCI) y la fosgenita
(Pb=Cl.CO:s), ya que no son de origen natural sino que son
sintéticos, manufacturados por quimica “htimeda”.3

Ademas, en el periodo grecorromano se usaban técnicas para
tintes de cabello que atin se usan actualmente, reportados
también por autores arabes durante el medievo como mezclas
de PbO con Ca(OH)- con pequeias cantidades de agua para
formar una pasta o cristales de galena, donde el azufre
proviene de los aminoacidos de la queratina del cabello.4

En los cosméticos actuales se emplean pigmentos de
monocristales en forma de plaquetas de 6xidos metalicos

(de hierro) y monocristales de hexaferrita de bario y de
estroncio que ejercen un efecto estimulante sobre la
circulacion sanguinea; también se utilizan nanoesferas de
ceramica en pinturas para uias y en cremas para el cutis.

Ya que tanto en los cosméticos como en el arte el color es
importante, en estas areas se utiliza una diversidad de
pigmentos con estructuras cristalinas, como el ocre rojo
(Fe-=0s) y el ocre amarillo (Fe-03.H-0) en pinturas rupestres.
El carbonato de plomo (PbCOs)-Pb(OH)-), conocido como
“blanco de plomo” y el azul egipcio, silicato de calcio y cobre
se fabricaron a partir de un cristal coloreado con un mineral
de cobre, como la malaquita; estos pigmentos fueron usados
al menos desde el segundo milenio a.C. Es posible ahondar
mucho mas en el tema de los pigmentos al hablar de su
aplicacion en los textiles y en el area del disefio en general.

En el reino animal, la interferencia de la luz con la estructura

cristalina de la quitina de las alas de las mariposas o de las
plumas de las aves produce sus maravillosos colores.
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Los cristales en los alimentos

En la actualidad se sabe que el uso de la sal en los
alimentos es costumbre desde la prehistoria. Los
romanos la utilizaban como moneda, de ahi la palabra
“salario”, sin embargo no fue sino hasta principios del
siglo XX cuando se conoci6 su estructura cristalina,
gracias a los estudios realizados por sir William Henry
Bragg y su hijo William Lawrence Bragg, quienes fueron
galardonados con el Premio Nobel en 1915 por la
determinacion de las estructuras cristalinas del NaCl y el
diamante. Las variedades de sal que se conocen, como la
sal comun, la Maldon o la Fleur de sel, difieren en los
precios debido a que cristalizan en forma diferente. De
igual manera, el azicar, ya sea de cana o de remolacha,
puede cristalizar como azucar blanca o, al variar el
proceso, como azdicar morena, con sabor y precio
diferentes.

La manteca de cacao, que se usa para la fabricacion del
chocolate, estd compuesta por triglicéridos, que
solidifican en formas variadas dependiendo de la
velocidad y la temperatura. Existen seis formas
polimorficas en las cuales los cristales individuales se
pueden empaquetar, sin embargo, s6lo una de esas seis
es la indicada para obtener un buen sabor y brillo en el
chocolate, lo cual es més atractivo para el consumidor.

Sal de mar

Aztcar morena




Un factor muy importante en la fabricacion del chocolate es la
temperatura. El polimorfo V, que es el adecuado, se funde a
33.8 °C; si la temperatura rebasa este punto de fusion, la
manteca de cacao se transforma en grasas no deseadas que
alteran el sabor y el aspecto del chocolate.>°

Se puede decir que el chocolate es un compuesto terciario de
tres so6lidos en disolucion: los s6lidos de cacao, el aztcar
cristalizada y la manteca. Tiene un punto de fusién entre 34 y
38 °C (93 y 100 °F), que le proporciona al chocolate solidez a
temperatura ambiente pero se derrite facilmente en la boca.
Cuando la grasa no es la adecuada o el chocolate esta viejo o
no se cristalizé en la forma apropiada, aparece un polvo
blanquecino conocido como eflorescencia o fat bloom, que en
realidad son cristales de grasa. Los chocolates que estan
expuestos al sol desarrollan este fendbmeno muy rapidamente.

Cristales de cacao

Eflorescencias de grasa que reducen la calidad del chocolate.
(Profesor Sato, Universidad de Hiroshima).

La cristalografia en Marte

En la inauguracion del Afio Internacional de la Cristalografia
en la sede de la UNESCO en Paris, el doctor David Bish, de la
Universidad de Indiana en Bloomington, imparti6 una
interesantisima conferencia sobre su trabajo en la
Administracion Nacional de Aeronautica y el Espacio (NASA,
por sus siglas en inglés) dentro el proyecto del Curiosity en
Marte. Este consistié en la adecuacion de un difractometro de
rayos X, compacto, en el Curiosity. En este proyecto el interés
principal no era conocer la composicién de los minerales del
suelo marciano, sino su estructura cristalina, porque es la
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Primer difractograma enviado desde el espacio.

estructura cristalina la que determina sus propiedades y
provee informacion de las condiciones en las que éstos se
formaron, es decir la historia del mineral.

El difractometro en el Curiosity proporciono el primer
analisis del suelo marciano y envio el primer patron de
difraccion de polvo y arena extraterrestre al que llamaron
rocknest. Los polvos estudiados fueron similares al mineral
basaltico, con cantidades significantes de feldespato, piroxeno
y olivina, ademas de un material no cristalino como vidrio
volcanico (http://www.nasa.gov/mission_pages/msl/news/
msl20121030.html).

Los cristales en el laser

En 1969 Theodore Maiman construy6 el primer laser, con un
cristal de rubi sintético como medio activo. El rubi es un
cristal compuesto por 6xido de aluminio (Al-O;) con una
concentracion de 0.05% de Cr3+ en solucion soélida.

k] diamante sintético

El diamante sintético lo obtuvo por primera vez en 1954 la
General Electric utilizando altas presiones, de 50 a 50 kbar, y
altas temperaturas de 1300 a 1600 °C. Otro método de sintesis
que no requiere de presiones y temperaturas tan elevadas es el
de deposicion quimica en fase de vapor (CVD), en este caso
como fuente de carbono se utiliza gas metano, que se mezcla
con hidrégeno y se ioniza mediante un plasma. Los iones de
carbono se depositan sobre una superficie para crear una capa
muy fina de diamante. Estas peliculas de diamante tienen
importantes aplicaciones tecnologicas.
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Los monocristales de silicio

El silicio es el elemento mas abundante en la Tierra
después del carbono. Suele estar presente como silicato
y se encuentra en varios suelos, rocas y arcillas. El
silicio se obtiene por reduccion del silice (arena, SiO-),
con carbono. El silicio existe en dos formas alotropicas:
el silicio marrén es un polvo y el silicio cristalino
(metalico) de color gris que es el mas utilizado debido a
las diferentes aplicaciones industriales; por ejemplo, en
la industria de los semiconductores se utiliza silicio de
ultra alta pureza (pureza superior a 1x10°). También se
emplea en la elaboracion de algunas aleaciones (por
ejemplo ferrosilicio, aleacion de hierro y silicio que se
utiliza para introducir silicio en acero y en fundicion).
También tiene aplicaciones en la fabricacion del vidrio.

Circuitos monoliticos: Estan fabricados en un solo
monocristal, habitualmente silicio, pero también

s

1

[

existen de germanio, arseniuro de galio | |
y silicio-germanio, entre otros. "
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La cristalografia con electrones

J. Arenas Alatorre y Gonzalo Gonzdlez

El ser humano siempre ha estado fascinado por aquello que no puede ver, pero
que intuye que existe, ya sea porque se trate de objetos muy lejanos, como las
estrellas, o porque sean objetos sumamente pequefios, como los atomos. La
basqueda de esos objetos da origen a la fabricacion de telescopios y microscopios.
Es curioso notar que la escala de tamafio propia de la cristalografia es 10 m, que
es tan lejana como la de las galaxias cercanas 10° m (véase http://htwins.net/
scale2/), sin embargo el mundo de los &tomos y su manera de organizarse nos
parece mas “cercano”.

Entre los microscopios mas modernos que ha creado el hombre, encontramos los
llamados microscopios electronicos; gracias a la informacién que estos aparatos
nos proporcionan, podemos entender mejor el mundo fisico en que vivimos.
Nuestra comprension del universo fisico se basa en una visiéon multi-escala de los
diferentes niveles de organizacion de la materia. Se pasa de un simple &tomo a un
arreglo periodico de éstos para formar cristales, y después a un grupo de cristales
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para formar un policristal. El comportamiento del
policristal no se resume a la simple “suma” de
efectos de cada uno de sus elementos, sino
que es producto de la convolucion (asi se
describen estas funciones
matematicamente), que toma en cuenta las
interacciones con atomos vecinos, la
orientacion cristalografica de cada cristal y,
por altimo, la forma en que las propiedades
de interés varian con la orientacion del
cristal (descrita por un tensor).

Uno de los objetivos principales de la cristalografia es
describir como la materia esta organizada a nivel atomico

y ésta no ha sido una empresa sencilla; de hecho, durante
mucho tiempo se consider6 como un objetivo imposible. La
resolucion de un dispositivo 6ptico, descrita por Rayleigh, que
habla de la minima “distancia” distinguible con un aparato
que use luz como fuente de iluminacion, esta dada por la
siguiente expresion:

0614

6=
psm S

donde A es la longitud de onda de la radiacion y p sin 3
son parametros del microscopio, cuyo valor es cercano a la
unidad, con lo cual la minima distancia distinguible con un

Louis de Broglie.

microscopio Optico es cercana a A/2, lo cual
daria un valor alrededor de 300 nm como
limite teoérico de los microscopios 6pticos;
este valor esta muy lejos del necesario para
poder “ver” la distancia entre dos atomos
en un solido tipico, que es de alrededor de
0.15 nm.

Debido a lo anterior, estaba claro que no
podriamos “ver” el arreglo atdmico con un

microscopio Optico y que era necesaria una revolucion
conceptual muy importante para poder imaginar otro tipo de
microscopio para tal fin. Tal revolucién ocurri6 en 1924,
cuando en su tesis doctoral, el fisico francés Louis de Broglie
postul6 que los electrones, que en muchos aspectos tenian
propiedades de particulas, también podian tener propiedades
ondulatorias dadas por la ya célebre expresion:

h
A= —
P
en la que se relacionan la longitud de onda de los electrones A,

la constante de Planck h y el momento lineal del electron p.
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Por ser particulas cargadas negativamente, los electrones se
pueden acelerar mediante una diferencia de potencial y por lo
tanto se puede cambiar su momento lineal; ademas, mediante
lentes electromagnéticas se puede cambiar su trayectoria.
Esta idea abri6 la puerta para que los electrones fueran
usados como “luz” y se construyeran los primeros
microscopios electrénicos unos afios mas tarde. El primer
microscopio electronico fue pensado y construido por Ruska y
Knoll en 1932 y la comercializacion de estos instrumentos se
realiz6 a partir de 1936.

Ademas de su esperada capacidad de resoluciéon, que nos
permite “ver columnas atémicas”, los microscopios electronicos
actuales permiten realizar analisis de composicion quimica de
zonas nanomeétricas. También es posible generar, mediante
técnicas de reconstruccion y apilamiento de fotos, imagenes 3D
de la muestra, asi como determinar patrones de difraccion a
nivel muy local, necesarios para la determinacion estructural de
las zonas de interés.

La difraccion, vista como una técnica de analisis, tiene
limitaciones ligadas con su principio y que son sumamente
importantes para comprender sus alcances, una de ellas es el
llamado problema de la determinacién de las fases de las
ondas difractadas, que se discute a continuacion.

Principio fisico y problema
de las Tases en cristalografia

Para entender el principio fisico del problema de las fases en
cristalografia, en el caso de la difraccion de electrones, es
necesario conceptualizarlo como un fenémeno de
interferencia constructiva y destructiva de un haz de
electrones (simulado por un frente de onda), que interacciona
con un arreglo periddico de atomos. Al llegar el frente de onda
a cada uno de los atomos, ubicado en una posicién ri, una
onda esférica se emitira a un tiempo ti. El detector idealmente
tiene como mision capturar las ondas provenientes de cada
uno de los centros dispersores o &tomos, es decir, para cada
onda difractada, conocer la pareja (t;,1i). El problema radica
en que no existe detector alguno capaz de identificar
individualmente el tiempo ti en que fue emitida la onda ni la
posicion exacta ri de cada centro dispersor. Ademas, la energia
de una sola onda no es suficientemente grande para ser
identificada. Asi, es técnicamente imposible acceder a la
informacion del componente temporal y espacial de la fase de
la onda difractada, en lugar de ello conocemos tinicamente su
amplitud. Esto se conoce como el problema de las fases en
cristalografia y es aplicable a todo tipo de difracciéon (RX,
electrones y neutrones).
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Para cada orientacion respectiva del cristal, corresponde un
patron de difraccidén, que con su simetria nos da informacién
sobre la orientacion del cristal en el espacio real. Podemos
De manera conceptual, podriamos decir que el patron de imaginar mejor esto a través de la siguiente animacion.

Patrones de difraccion

difraccion de un arreglo periddico de atomos, asimilado a un
cristal, es un arreglo periédico de puntos, cuya simetria esta
relacionada con la simetria del cristal. La distancia entre

puntos es inversamente proporcional a la distancia
interplanar (hkl) del plano referido (figura 1).

Por otro lado, desde el punto de vista matematico, un patrén
de difraccidn se asimila a la transformada de Fourier del
espacio real en la zona analizada, excepto que la transformada
de Fourier si contendria la informacién de las fases, mientras
que el patron de difraccion sélo contiene la amplitud de la
onda difractada. Es posible construir un patréon de difracciéon
a partir de una transformada de Fourier de una imagen, y de
esa forma visualizar los cambios de orientacion cristalografica

Figura 1. Patron de difraccion de electrones de una fase hexagonal. en un policristal.
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En la segunda animaciéon podemos ver la transformada de
Fourier especifica de una pequena region de la muestra, la
misma que dio origen a la figura 1. Asi nos damos cuenta de la
reciprocidad de las distancias del espacio de Fourier, en
donde las distancias grandes en espacio directo corresponden
a distancias pequenas en el espacio de Fourier, por esta razon
también se habla del espacio “reciproco” para referirse al
espacio de Fourier. Es importante senalar que se puede
entender cualitativamente la transformada de Fourier como
un “monitor” de periodicidad del espacio directo y si en éste
no existiera periodicidad, no se veria aparecer ningin patron
de puntos. Por esta razén “navegar en el espacio reciproco” es
la mejor manera de conocer la simetria de los cristales.

Herramientas para interpretar
patrones de difraccion

Para conocer la fase cristalina del material que se esta
analizando a través de su patrén de difraccion, debemos
realizar su indexacion, que consiste en etiquetar cada una de
las reflexiones observadas en el patréon de difraccion (puntos
observados en el patron de difraccion, véase figura 1), con la
familia de planos cristalinos que representa y cuya
identificacion se realiza a través de sus indices de Miller
correspondientes (hkl) o Miller-Bravais (hkil) en el caso de
cristales hexagonales. El analisis “tradicional” de un patrén de
difraccién monocristalino consiste en recopilar toda la
informacion posible sobre el material, por ejemplo si se tiene
un microscopio electronico de transmision (TEM, por las siglas
en inglés de transmission electron microscopy) con
espectometro de energia (EDS, por las siglas en inglés de
energy dispersive spectroscopy), se identifican los elementos
presentes (recordemos que EDS no identifica elementos con
numero atémico Z < 5) y se recopilan todas la tarjetas de
difraccién de polvos (PDF, powder diffraction file) con las
posibles fases cristalinas y combinaciones entre los elementos
identificados, lo cual puede dar como resultado un niimero
muy grande de posibilidades de fases presentes en la muestra
bajo estudio, lo que en muchas ocasiones hace tediosa la
identificacion de fases, ya que para el caso de patrones de
difraccién monocristalinos, ademas de que deben coincidir las
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distancias interplanares dwx de la tarjeta PDF en cuestion, debe
considerarse que el &ngulo entre los planos correspondientes sea
realmente el correcto y, finalmente, se debe comprobar que el
producto entre los valores de la direccidén calculada [uvw] y cada

uno de los planos cristalinos identificados (hikili) sea igual a cero
([UVW] (hikili) = O).

Al tomar en consideracion lo anterior, se aclara que con frecuencia
es necesario invertir un largo periodo para realizar la correcta
indexacion de un patréon de difraccion; por fortuna, a principios de
los afios noventa apareci6 software comercial que facilita la
indexacion de un patrén de difraccion, sobre todo cuando el
material en estudio no es ctbico y cuando se desconocen las fases
cristalinas presentes. Sin duda su introduccion también fue
importante para facilitar el proceso de la ensefianza de la
cristalografia, en particular de la difraccion electronica. Algunos
de estos softwares como el simulaTEM,! el ProcessDiffraction,>3 el
QSTEM*y el Vestas son de acceso libre, otros softwares comerciales
son el Materials Studio, el Crisp y el Carine, ente otros. Algunos de
estos softwares ademas de ayudar a indexar un patron de
difraccion, pueden importar y crear una estructura a partir de un
proceso de busqueda previo, asi como reproducir imagenes
obtenidas por microscopia electrénica de alta resolucion (HRTEM,
por sus siglas en inglés) o por campo oscuro con detector anular a
gran angulo en alta resolucion (HR-HAADF). En la figura 2 se
muestra el procesamiento digital para obtener la informaciéon
cristalina con electrones de una nanoparticula de plata, con ayuda
del programa SimulaTEM.

Figura 2.- Procesamiento digital para obtener

la informacidn cristalina con ayuda del programa

simulaTEM, a) Imagen experimental obtenida por
HRTEM, b) Simulaciéon molecular de la nanoparticula,
c) Imagen teorica de HRTEM del cristal, y d) Patron
de difraccion de electrones.




En la figura 3 se muestra un cuadro con las capacidades de
analisis del programa Crisp, que facilita la mediciéon de
distancias interplanares entre las reflexiones del patron de
difraccion y los angulos entre ellos, el ejemplo corresponde a
una pelicula delgada de Au.

Futuro de la microscopia electronica

Como ya se menciono, el desarrollo de las técnicas de
microscopia electronica a través de la historia es paralelo al
progreso de la ciencia y la tecnologia. Su contribucion al
conocimiento de los detalles de la materia orgéanica e
inorganica ha llevado no s6lo a lograr avances en las ciencias
biologicas y fisicoquimicas sino que ha encontrado aplicacion
en diversas ramas del quehacer humano y ha permitido el
avance de la ciencia pura.

La microscopia electréonica dada a conocer por Knoll y Ruska
en la década de 1930, permitié no so6lo alcanzar el nivel de
resolucion espacial que muchos investigadores de diversas
disciplinas demandaban, sino que fund6 una rama de
investigacion que, a pesar de ser relativamente joven, ha
avanzado de una manera vertiginosa en la ciencia
contemporanea, hasta alcanzar hoy una resolucion espacial en
equipos de transmision de emision de campo de hasta 0.05
nm, una resolucién inimaginable cuando se dio a conocer el

primer microscopio electronico, cuya resolucion era de 50 nm.
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Figura 3.- Representacion del programa Crisp que facilita
la indexacion de la transformada de Fourier y un patrén
de difraccién obtenido con electrones.

La microscopia electronica se ha convertido en una fuente
inagotable de informacidén y desarrollo, no s6lo por la
resolucion alcanzada sino también por las capacidades
analiticas de las técnicas asociadas a un microscopio
electronico moderno, como la espectroscopia por dispersion
de energia de rayos X (EDS), la espectroscopia por dispersiéon
de longitud de onda (WDS, por las siglas en inglés de
wavelenght dispersive spectroscopy) y la espectroscopia por
pérdida de energia de electrones (EELS, por las siglas en inglés
de electron energy loss spectroscopy) entre otras.
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En el transcurso de los tltimos aiios, la microscopia
electronica de barrido (SEM, siglas de scanning electron
microscopy) y de transmisién (TEM) se han convertido en
técnicas muy poderosas para el analisis de materiales
cristalinos, con capacidad de identificacion de fases cristalinas
hasta la escala de nan6metros. En un SEM, cuya resoluciéon
actual en tecnologias de emisién de campo llega a 0.5 nm, se
puede acoplar la modalidad de difraccion de electrones por
retrodispersion (EBSD, siglas de electron backscatter
diffraction) que facilita el analisis textural de muestras
metalicas y ceramicas. Por su parte, la microscopia electrénica
de transmision ofrece alcances inicos en sus diferentes modos
de operacion, tales como TEM convencional, microscopia
electronica de transmision de alta resolucion (HRTEM, del
inglés high resolution transmission electron microscopy),
microscopia electréonica de barrido por transmisiéon (STEM, del
inglés scanning electron transmission electron microscopy),
difraccion electronica y mas recientemente campo oscuro
anular a alto &ngulo o contraste-Z (HAADF, del inglés high
angle annular dark field). Estos modos de operacién nos
proporcionan informacion del tamafio, morfologia, estructura
cristalina de los materiales y homogeneidad de la composicion
quimica de la muestra, hasta una escala del orden de 0.05 nm.
Cabe destacar esta ultima técnica, que se vislumbra como el
futuro de la microscopia electronica de transmision, ya que
con su modalidad de alta resolucion (HR-HAADF) actualmente
se realizan calculos cuantitativos con ayuda de software
especializado como el STEM-CELL,® que en un gran namero de

Figura 4.- Imagen obtenida con la técnica HR-HAADF de un
catalizador Au-Ir/TiO2, en un equipo cuya resolucién en la unidad
STEM es de 0.08 nm.

casos permite calcular el tipo y nimero de atomos que hay en
una columna atémica. En los congresos internacionales
especializados en microscopia electronica se dice que estos
alcances de las técnicas HAADF y TEM en su modalidad de alta
resolucion son el futuro de dicha técnica, ya que las imagenes
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se generan por un haz que barre la muestra, que no es tan
agresivo como el modo de HRTEM, el cual puede llegar a
alterar las caracteristicas cristalinas de las muestras
estudiadas, debido al calentamiento ocasionado por el haz de
electrones. Por otra parte, la interpretacion de una imagen de
STEM, HR-HAADF es mucho mas sencilla, ya que los puntos
observados representan posiciones atémicas, en tanto que una
imagen obtenida por HRTEM es el resultado del potencial
cristalino de la muestra y no necesariamente un punto
brillante representa una posicién atdbmica. En la figura 4 se
muestra una imagen de HR-HAADF de un catalizador
bimetalico Ir-Au/TiO., con una equipo TEM de tltima
generacion al que se ha acoplado una unidad STEM con
corrector de aberracion esférica, con resoluciéon de 0.07 nm.

Por altimo, cabe hacer la siguiente reflexion, si hoy nos
sorprende que desde que aparecieron los correctores de
aberracion esférica, a principios de este siglo, la resolucion de
un TEM ha alcanzado los 0.05 nm (50 pm), seguramente en un
futuro cercano esta resolucion sera superada conforme se
vayan desarrollando los correctores de aberracion esférica,
considerando para ello que la longitud de onda (A), al trabajar
a 200 kV es de 0.00251 nm.
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Simetria puntual en cristales
y proyeccion estereogrdfica

Lauro Bucio

Laboratorio de Cristalofisica y Materiales Naturales, Instituto de Fisica, UNAM

En la naturaleza, el desarrollo de caras y aristas en minerales, como el cuarzo, la
calcita, la magnetita, el granate, etc., es un rasgo caracteristico de los cristales,
que ha ejercido fascinacion entre los seres humanos (figura 1).

Johannes Kepler trat6 de explicar la forma hexagonal
de los cristales de copos de nieve al considerar un
empacamiento de corpusculos esféricos en su obra

De Nive Sexangula (Sobre la nieve hexagonal),
publicada en 1611. De forma similar, Christiaan
Huygens propuso que la forma facetada de cristales,
como los que se forman en los copos de nieve, el cristal
de roca, el espato de Islandia, etc., se debe a la disposicion
ordenada de las pequenas particulas invisibles idénticas
que los componen. En la obra Traité de la lumiere

Figura 1. Cristal de granate.
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El caracter facetado que muestra la morfologia externa de un
cristal presenta propiedades de simetria que pueden
describirse mateméaticamente. Por ejemplo, se puede idealizar
la morfologia de un cristal de fluorita (figura 3a) a través de
un modelo de octaedro. Al manipular el octaedro, se pueden
verificar las siguientes operaciones de simetria: eje de
rotacion de 90° (figura 3b), eje de rotacion de 180° (figura 3c¢)
y eje de rotacion de 120° (figura 3c¢) entre otras. Las

Figura 2. Cristal de espato de Islandia (izquierda). Modelo
de Huygens de corpusculos esferoidales arreglados regularmente
en el espato de Islandia (derecha).

operaciones de simetria basicas para describir las propiedades
de simetria de la morfologia externa de un cristal se listan en

la tabla 1.
(Tratado sobre la luz), publicada por Huygens en 1690,
aparece dispuesto un arreglo de particulas esferoidales para Los elementos de simetria son los objetos geométricos (ejes,
explicar el arreglo ordenado de un cristal de espato de Islandia, puntos y planos) necesarios para la descripcién de una
que es una variedad de calcita transparente (figura 2). operacion de simetria. En las rotaciones impropias, la

Tabla 1. Operaciones de simetria (rotaciones propias e impropias)

Rotaciones propias Rotaciones impropias (roto-reflexiones)

Simbolo Operacion de simetria Simbolo geométrico Elementos de simetria Simbolo Operacion de simetria Simbolo geométrico | Elementos de simetria
C, giro de 360° o(=S) reflexion plano

C, giro de 180° (rotacién binaria) eje i(=5S) inversién 0 punto

C, giro de 120° (rotacion ternaria) eje S, roto-reflexién ternaria ejey plano

C, giro de 9o° (rotacion cuaternaria) eje S, roto-reflexion cuaternaria ejey plano

C, giro de 60° (rotacién senaria) eje Se roto-reflexién senaria ejey plano
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Figura 3. a) cristal de fluorita; b) eje de simetria de rotacién de 90°
grados que cruza dos vértices opuestos del modelo de octaedro; c)
sujecion de dos aristas del octaedro para ilustrar un eje de simetria de
rotacion de 180°; d) sujecion de dos caras paralelas del octaedro para
mostrar un eje de simetria de rotacion de 120° (el eje es perpendicular
a las caras seleccionadas del octaedro).

rotacion se acompafia de una reflexion con respecto a un
plano perpendicular al eje de rotacién. El punto como
elemento de simetria asociado con la operacion de inversion,
se denomina centro de inversion.

Los ejes, planos y puntos necesarios para aplicar las
operaciones de simetria son el criterio para establecer la
ubicacion y direccion de los ejes de referencia {a, b, c}
denominados ejes cristalograficos. Estos tres ejes se
intersectan en un punto (el origen de coordenadas) y deben
escogerse de tal modo que los tres ejes no se encuentren en
un mismo plano (figura 4).

En la figura 4 se puede advertir que cuando hay un eje de
simetria que destaca particularmente al examinar la
morfologia de un cristal (por ejemplo el caso de los ejes Cs,
Cs, Cs, S, S4y Se), por convencion se escoge la direccion del
eje principal de simetria como eje c (figura 4b, c, d, h, 1).
Noétese que en estos casos, los otros dos ejes (el ay el b) son
ambos perpendiculares al eje ¢ y son perpendiculares, con
mucha frecuencia, a aristas o planos paralelos al eje c (figuras
4b, ¢, d). En otros casos, no hay caras ni aristas paralelas al
eje c; en su lugar puede haber un plano de simetria (figura
4g) o ejes de rotacion C. perpendiculares al eje ¢ (figuras 4h,
i). En esos casos especificos, también los ejes a y b se escogen
perpendiculares al eje c. Por ejemplo, en la figura 4g, los ejes
a y b estan sobre un plano de simetria (un plano de espejo),
pasando por vértices en el cristal (por donde pasa un eje C-

y un plano de espejo perpendicular al ilustrado, que no se
representa en la figura). En las figuras 4h, i; los ejesay b
estan en la direccion de dos ejes binarios C.. En un cristal
con simetria cibica, los ejes a, b, y ¢ se escogen
perpendiculares a las caras del cubo.
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Figura 4. Orientacion de los ejes {a, b, ¢} de acuerdo con los €jes,
planos y puntos de simetria presentes.

Cuando se tiene un cristal con s6lo un eje binario C- o sélo
un plano de reflexion o, en general se escoge el eje b en la
direccion del eje C- (figura 4a), o perpendicular al plano de
reflexion (figura 4e).

Si no hay ejes o planos de simetria y s6lo existe un centro de
simetria (el centro de inversion), se escoge el centro de
inversion como origen de coordenadas y los ejes a, by c
perpendiculares a las caras presentes (de preferencia aquellas
muy proximas a formar angulos rectos entre si) (figura 4f). El
sentido positivo y negativo de los tres ejes a, b, y c constituye la
llamada cruz axial. Los elementos de simetria (puntos, ejes y
planos) siempre pasan por el origen de las coordenadas y, por
eso, las operaciones de simetria se denominan operaciones de
simetria puntual. El origen de la cruz axial es invariante en la
aplicacion de las operaciones de simetria puntual del cristal.

Un cristal con cierta morfologia puede presentar alta o baja
simetria puntual, dependiendo del nimero de operaciones de
simetria puntual que presente el cristal. Afortunadamente,
sblo es necesario descubrir un niimero pequeno de
operaciones de simetria a partir de las cuales se pueden
deducir todas las demas operaciones de simetria faltantes. Por
ejemplo en la figura 5 se encuentra que hay un eje de simetria
que corresponde a un giro de 90° como operacidén de simetria
basica (un eje cuaternario C,).

La simetria puede entenderse como la propiedad de los
objetos de poder ser reconstruidos totalmente a partir de

71



Figura 5. Modelo de cristal con un eje cuaternario de simetria
en el eje principal

aplicar todas sus operaciones de simetria a una de sus partes
(Ia unidad asimétrica); entonces, si en el cristal de la figura 5,
la porcion marcada con un “@” se considera como la unidad
asimétrica, las operaciones de simetria puntual aplicadas a la
porcioén “@” necesarias para la reconstruccion total del cristal
son las de la tabla 2.

Notese que no hay planos de simetria de reflexién; tampoco
es posible encontrar un centro de inversion (a cada cara

Tabla 2. Operaciones de reconstruccion

Operacion Se obtiene
de simetria la porcion
M o
C, giro de 90
C xC=C giro de 180°
4 4 2

C,xC,xC,=C? giro de 270°

CRECEECREC)

C,xC,xC xC =Ct=C |[girode360°

deberia de corresponderle una cara paralela, opuesta e
invertida: esta correspondencia no existe para ninguna cara
del cristal representado en la figura 5). No hay la presencia de
ejes binarios, ternarios, cuaternarios ni senarios que no hayan
sido incluidos en el listado anterior. S6lo hay, entonces,
cuatro operaciones de simetria que constituyen el grupo
puntual de simetria que describe la morfologia externa del
cristal de la figura 5, y se representa de la siguiente manera:
C, = {C4, Cs, Cg3, Ci}. Estas cuatro operaciones de simetria
constituyen lo que se denomina grupo puntual C.

La operacion de simetria C4 es un generador del grupo
(puntual), porque todas las operaciones de simetria restantes
pueden expresarse en términos de la rotacion C..
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Figura 6. Ejes cristalograficos.

La presencia de ejes, planos y centros de simetria impone
condiciones sobre los ejes {a, b, c} y los angulos a, 3, y entre
ellos. Estos efectos se pueden analizar con claridad si se
consideran las caras cristalinas de un paralelepipedo cuyas
aristas son justamente {a, b, ¢} y con angulos entre aristas
a, B, y definidos como se indica en la figura 6.

El analisis de las condiciones que surgen para los valores de a,
b, c y los angulos a, f3, y, como consecuencia de las
propiedades de simetria puntual de los paralelepipedos,
conduce a obtener una clasificacion en términos de los
sistemas cristalinos.

distemas triclinico y monoclinico

En un paralelepipedo con aristas {a, b, c} y angulos a, 3, v, el
efecto de la presencia de un eje C- o un plano de reflexiéon o,
obliga a que las dos caras paralelas de color verde del
paralelepipedo (figura 7), estén exactamente una encima de la
otra; eso ocurre cuando el eje b es perpendicular a los ejesay
¢, por lo que a = y = 90°. No hay un valor especifico para el
angulo .

Por lo anterior, un cristal que posea como propiedades de
simetria unicamente un eje C- o un plano de espejo o, como se
ilustra en la figura 7, pertenece al sistema cristalino monoclinico

o ‘ a=y=90°

Figura 7. Sistema monoclinico.
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(de mono = uno, clinos = inclinacion) por tener dos angulos rectos y
solo uno “inclinado”. Si las inicas operaciones de simetria que se
pueden encontrar en el cristal son un eje C: (que siempre esta
presente) o un centro de inversion 7, entonces el cristal pertenecera
al sistema cristalino triclinico (tres ejes “inclinados”).

Sistema ortorrombico

La combinacién de dos ejes C. mutuamente perpendiculares hace
que los tres angulos entre las aristas del paralelepipedo sean
iguales a 90° (figura 8); este efecto también se puede obtener si
se tienen dos planos de espejo mutuamente perpendiculares. (En
la figura 8 solamente se ilustra un plano de espejo.) Por tal
motivo, los cristales que poseen estas propiedades de simetria (en
los que se tenga la combinacion de dos ejes binarios mutuamente
perpendiculares o dos planos de espejo mutuamente
perpendiculares) pertenecen al sistema cristalino ortorrémbico.

distema tetragonal

La sola presencia de un eje C4 (0 S4) causa que el angulo entre a'y
b seay = 90°y que a = b. Como las dos caras paralelas coloreadas
en verde de la figura 9 deben de estar exactamente una arriba de
la otra con la presencia del eje C,, los otros dos angulos deben ser
a = 3 = 90°. Los cristales con estas propiedades de simetria
pertenecen al sistema cristalino tetragonal.

C
Ld N a = B: v = 90°
G *
k\“J-----.’:’..’t...----.:‘.‘.;
a k ‘ . m
~ : b
-
Figura 8. Sistema ortorrémbico.
- <>
i C L C
f | | a=2
o= B: y = 90°
o <= a <&
<, ot
<>

Figura 9. Sistema tetragonal.
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distema trigonal (romboedral)

Este sistema cristalino se caracteriza por la presencia de un eje C;
(figura 10) que tiene el efecto de hacer que todos los valores de aristas y
angulos sean iguales (es decir: a = b = c; a = 3 = y), ya que un giro de
120° mapea el eje a en el eje c; el eje c en el eje b; y el eje b en el eje a.
Los ejes asi descritos se denominan ejes romboedrales (van sobre las
aristas de un romboedro).

El sistema de ejes romboedrales es de dificil uso y generalmente se
evade su utilizacion. En su lugar, se prefiere disponer de un sistema de
ejes hexagonales, como el que se representa en la figura 11. El eje ¢
hexagonal esté orientado en la direccion del eje de simetria Cs.

distema hexagonal

La presencia de un eje Cs (0 S3) causa que el angulo entre a y b sea 120°
(y =120°) y que a = b. Como las dos caras paralelas iluminadas en
verde en la figura 12 deben de estar exactamente una arriba de la otra
después de hacer un giro con el eje Cs, se encuentra que los otros dos
angulos a = 3 deben de ser 90°. Los cristales con estas propiedades de
simetria pertenecen al sistema cristalino hexagonal. Una rotacion S;
(impropia) también es caracteristica del sistema hexagonal, porque (de
acuerdo con la figura 12) este tipo de operacion de simetria implica que
el objeto que la posee tiene un eje C; y un plano de espejo perpendicular
al eje (figura 12 derecha, arriba). Eso obliga a que a y b formen 120°
entre si; que a = b; y que a y b tengan angulos rectos con el eje c.

......

a=b
a=B=90°%y=120°

Figura 10.
Sistema trigonal

(ejes romboedrales).

ejes romboedrales:
a,=b, =c
ar = Br = vr

ejes hexagonales:
a,=b,
o, =B, =90°% vy, = 120°

Figura 11. Sistema
trigonal (ejes
hexagonales).

Figura 12.
Sistema hexagonal
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Sistema cubico (isométrico)

La presencia simultdnea de mas de un eje C;
ocasionaquea=b=cyquea=[p=y=90°.
En total, aparecen cuatro ejes C; en las cuatro
diagonales principales de la celda ctabica. Los
ejes a, b y c se escogen de tal manera que
sean perpendiculares a las caras del cubo
representado en la figura 13. En la tabla 3

se describen la simetria caracteristica y los
parametros de celda para cada sistema
cristalino.

Proyeccion estereografica

Como existe la necesidad de representar los
elementos de simetria puntual (puntos, ejes 'y
planos) en un plano de papel, y éstos en la
realidad se encuentran en un espacio de tres
dimensiones, se ha disenado un tipo de
proyeccion para representar los elementos de
simetria tridimensionales, en un plano
(bidimensional). Esta proyeccion se llama
proyeccion estereografica y se realiza de la
siguiente manera.

Tabla 3. Simetria caracteristica

Sistema cristalino

Simetria caracteristica

Parametros de la celda

triclinico Un eje C, 0 un centro de inversion

monoclinico Un eje C, o un plano de espejo 0 a=y=090°

ortorrémbico Dos ejes C, o dos planos 0 mutuamente perpendiculares a=pf=y=90°

tetragonal UnejeC,08, a=b,a=pB=y=90°
trigonal Uneje C,0S;

hexagonal Uneje Cjo S, a=b,a=p=90°Yy=120°
cubico Cuatro ejes C, a=b=c,a=B=y=90°

b

Figura 13.
Sistema cubico
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Proyeccion de un punto

En la figura 14 se representa una esfera con su polo norte (N),
polo sur (S), la linea ecuatorial y un punto P que yace sobre la
superficie de la esfera. La linea ecuatorial encierra la region
del circulo de proyeccién —que se representa también a la
derecha de la figura 14—. Para la proyeccion del punto P, se
traza una linea desde el punto P hasta conectar con el polo
sur. La linea trazada intersecta el circulo de proyeccion en el
punto P’. El punto P’ es la proyeccién estereografica del punto
P en el circulo de proyeccion, que se conoce como
estereograma (figura 14, derecha).

Los puntos que se localizan en el hemisferio sur no pueden
proyectarse en el circulo de proyeccion (figura 15a). En esa
figura se puede verificar que el segmento QS trazado desde un
punto Q (en el hemisferio sur) hasta el polo sur, no intersecta
el circulo de proyeccion. En estos casos, los puntos del
hemisferio sur se proyectan uniendo el punto Q con el polo
norte. La linea QN intersecta con el circulo de proyeccion en
el punto Q’. Para distinguir en un estereograma si un punto
esta en el hemisferio norte o sur, se usa el simbolo “e” para
puntos en el hemisferio norte, y “o” para los del hemisferio
sur. El polo sur quedaria representado por el punto S’
obtenido al intersectar la linea SN en el centro del circulo de
proyeccion (figura 15a). A su vez, para el polo norte, se traza la
linea NS, resultando también la interseccion en el punto N’ en
el centro del circulo de proyeccion (figura 15b). Para

C

A

N polo norte circulo de
proyeccion

» b

linea ecuatorial de
la esfera (circulo
S de proyeccion)

polo sur

Figura 14. Proyeccion estereografica de un punto P en P’

C
A

circulo de
N polo norte proyeccién

\ linea ecuatorial .
Q (circulo de
s proyeccion)

polo sur

Figura 15. Proyeccion estereografica de diversos puntos




representar tanto el polo sur como el norte en un mismo

«©»

estereograma, se usa el simbolo “”.

Un punto U que en la esfera se encuentra en el ecuador
(figura 15b), quedaria proyectado como el punto U’ ubicado
en la circunferencia del circulo de proyeccion. En general,
solo los puntos que se encuentren en la superficie de la
esfera se pueden proyectar en el estereograma a través del
procedimiento expuesto. Sblo existe una excepcién: cuando
hay un centro de inversion (en el centro de la esfera), éste se
representa en el centro del circulo de proyeccion.

Polos y caras de un cristal

En la figura 16 aparecen, trazadas en negro, tres lineas
perpendiculares a tres caras del cristal, que coinciden con la
direccion de los ejes a, b, y c. Estas tres lineas se intersectan
en la superficie de la esfera en los puntos Pa, Ps y Pc sobre la
esfera y se llaman polos (asociados a las caras).

En general, a toda cara del cristal le corresponde un polo, y
éste se puede encontrar prolongando una linea
perpendicular a la cara que interesa, hasta llegar a la
interseccion con la superficie de la esfera en un punto (el
polo de la cara). Entonces, Pa es el polo que corresponde a
la cara perpendicular al eje a; mientras que Ps y Pc son
polos que corresponden a las caras perpendiculares a los
ejes b y c respectivamente (figura 16).

Figura 16. Polos y
caras de un cristal.

S polo sur

Proyeccion de un eje

Como los ejes siempre pasan por el centro de la esfera, para
definir un eje sblo es necesario especificar un punto (o polo)
sobre la superficie de la esfera. Por ejemplo, en la figura 17
(izquierda) hay un eje cuaternario que intersecta a la esfera en
el polo norte y el polo sur, y pasa por el centro de la esfera; por
lo tanto, para hacer su proyeccion, se pone un simbolo  en las
proyecciones de los polos en el circulo de proyeccion (uno en el
polo norte y el otro en el sur). Como el eje cuaternario C4
“entra” por el polo sur y “sale” por el norte, y como el polo norte
y sur estan ambos sobrepuestos en la proyeccion, en el
estereograma de la derecha de la figura 17 s6lo aparece un
simbolo
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. o circulo de
ejes binarios N . proyeccién i Figura 17. Proyeccion estereografica de un eje
-~ eje cuaternario y cuatro ejes binarios. El eje cuaternario
cuaternario , \ estd orientado en direccién del eje c; dos ejes binarios
¥ % estan orientados, uno en direccién del eje a y el otro en
: .*”.C‘, ; direccion del eje b; los otros dos ejes binarios restantes
._ ‘ ’ >b estan orientados diagonalmente, uno siguiendo la
B bisectriz entre los ejes a y b; y el otro en la bisectriz
entre el eje a, y la direccion negativa del eje b. Todos
\,. , los ejes binarios yacen sobre el plano ecuatorial.
s Y
d
C 7
. .. , : S circulo de
Como todos los ejes binarios estan sobre el plano ejes binarios N oroyeccion
ecuatorial, “entran” y “salen” en puntos que forman '

parte de la linea ecuatorial. Por lo tanto, los simbolos
de eje binario aparecen formando parte del
perimetro del circulo de proyeccion (figura 17,
derecha). Los ejes binarios se orientan en el
estereograma de acuerdo con el angulo que hacen
con el eje a (o b) que estan también sobre el plano
ecuatorial, en el circulo de proyeccion.

o S

En la figura 18 los ejes a y b forman un angulo de
120° (sistema hexagonal). El eje ternario esta
orientado en direccion del eje c, y los tres ejes binarios

Figura 18. Eje ternario en el eje principal de simetria
y ejes binarios perpendiculares al eje principal.

estan sobre el plano ecuatorial, apareciendo, por lo tanto,
en el plano del estereograma.
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Proyeccion de un plano

Todos los planos de simetria pasan por el centro de la esfera,
por lo tanto cortaran la esfera en dos mitades: como por
ejemplo los hemisferios norte y sur. En tal caso, el corte
intersectara la superficie de la esfera en la linea ecuatorial. La
proyeccion estereografica de la linea ecuatorial es todo el
perimetro del circulo de proyeccion. Asi, la representacion
estereografica de un plano de simetria “horizontal” on sera
una circunferencia con linea gruesa a lo largo del perimetro
del circulo de proyeccién (figura 19a derecha). La
denominacion de “horizontal” se refiere a un plano que es
paralelo al horizonte de un observador, y que es perpendicular
a la linea de altura que define “arriba” y “abajo”. En muchos
cristales donde logra destacar muy claramente un eje de
simetria, se suele escoger su direccién como el eje c; por lo
que el eje c queda perpendicular al horizonte (y a un plano de
simetria horizontal, si lo hay).

C

proyeccion de un
circulo de o plano de espejo
proyeccion h “horizontal”

N polo norte

En la figura 19b se muestran dos planos de simetria
“verticales” ovy 0v. Como ambos son perpendiculares al plano
ecuatorial de la esfera, deben quedar perpendiculares al plano
del circulo de proyeccién en el estereograma (figura 19b,
derecha). En la proyeccion estereografica, estos planos se
veran como lineas rectas gruesas que unen dos puntos
situados en la periferia del circulo de proyeccion, pasando por
el centro del circulo de proyeccion. Los planos “verticales” son
perpendiculares al horizonte, y siempre son paralelos al plano
formado por dos ejes cristalograficos: en la figura 19b, el
plano de reflexion ov esta sobre el plano be; mientras que el 67
esta sobre el plano ac).

Los planos de simetria especular conocidos como “diagonales”
son paralelos a s6lo uno de los ejes cristalograficos. En la
figura 20a, el plano od es paralelo al eje c y corta al plano ab
en la direccion de la bisectriz del angulo entre los ejes a y b.
Analogamente, en la figura 20Db, se ilustra el plano

od (también paralelo al eje c), que corta el plano ab en la

planos de espejo
“verticales”

circulo de proyeccion del plano de

ov O'V proyeccién e B espejo “vertical” o/
K Gv ., ‘

(a) b

plano de espejo (b) >b

“horizontal” O'v

a I linea ecuatorial de
S polosur Ilaesfera (circulo ; a S ........... proy(.ectilon cfel p:lano de
de proyeccidn) v espejo “vertical” o,
Figura 19. Proyeccion estereografica de planos de simetria (planos horizontales y verticales). a
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bisectriz del &ngulo entre el eje a y el sentido negativo del eje b.
Ambos planos pasan por el origen y son perpendiculares al plano

del ecuador (u horizontal). Por lo tanto, sus proyecciones
estereograficas se presentan a la derecha de la figura 20.

Proyecciones especiales de planos

en el sistema ctbico

En la figura 21 se muestran diferentes orientaciones de planos en

el sistema cabico y sus correspondientes proyecciones

estereograficas. En la figura 21a aparece un plano de simetria
horizontal (on) con su correspondiente proyeccion estereografica.
En las figuras 21b y 22a se ilustran planos de simetria especular

verticales. Notese que todos los espejos verticales son

perpendiculares al plano horizontal (el plano ab). Los planos
diagonales (04) se ilustran con sus estereogramas en las figuras

circulo de

proyeccion

(a)

(b)

plano de espejo
“diagonal”

C

plano de espejo
“diagonal”

C

proyeccién de un
plano de espejo
“horizontal”

circulo de
proyeccion

o< i

circulo de

proyeccion .-t proyeccion del plano de

/ espejo “diagonal” o,

Figura 20. Proyeccion estereografica de planos de simetria

(planos diagonales).

circulo de
proyeccion

.
ll“‘

”b

(b) -

Figura 21. Plano horizontal y un plano vertical en el sistema ctbico y sus proyecciones estereograficas.
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circulo de
C proyeccion
(o)

ssEmEy
P 2 .'..
* %
* .
o *
P *

.0
*

\/
o

(a)

Figura 22. Proyeccion estereografica de planos verticales (ov), y planos
diagonales (0a), con diferentes orientaciones en el sistema cristalino
cubico. (La porcion de los planos que intersectan el hemisferio sur se
han ilustrado mediante una linea punteada).

22b-g. Hay planos diagonales cuya proyeccion se muestra
como una elipse: media elipse corresponde a la porcion del
hemisferio norte del plano, remarcado en negro, y la otra
media elipse corresponde al hemisferio sur, en linea punteada
gris (figuras 22d-g).

En general, en el sistema cabico (por su simetria), la presencia
del plano horizontal est4d acompafnada de todos los planos
especulares verticales (si esta on, entonces estan todos los o,
como se ilustra en la figura 23a. En total se tiene un on, y dos

ov). Por otro lado, si esta presente un plano diagonal (od)
entonces estan todos los o4 (que suman un total de 6); el
estereograma con todos los espejos diagonales aparece en la
figura 23b. En la figura 23c se muestra el estereograma con
todos los planos de simetria que puede haber en el sistema
cubico: el plano horizontal, los dos verticales y los seis
diagonales.

Proyecciones especiales de ejes en el sistema ctbico

Ademas de las direcciones de los ejes cristalograficos a, b, y
c; en el sistema ctibico hay direcciones especiales que tienen
mucha importancia para orientar ejes de simetria. Destacan

circulo de circulo de circulo de
proyeccion l Oy proyeccion proyeccion
T
7 b *b
0V

\/ v

a a

(a) (b) (c)

Figura 23. Estereogramas de planos de simetria en el sistema
cubico. a) estereograma de los planos de simetria horizontal y
verticales (en el sistema cubico, siempre se presentan formando
un conjunto de 3 planos de reflexion mutuamente
perpendiculares). b) estereograma de los planos de simetria
diagonal (en el sistema ctibico suman 6). c) estereograma de los
planos de simetria horizontal, vertical y diagonal.
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Figura 24. (a) Planos diagonales que se intersectan en la diagonal
principal del cubo, que definen la direccion de la diagonal principal,
donde aparece orientado un eje de simetria Cs (la proyeccion
estereografica aparece a la derecha). (b) Cuatro ejes Cs en las diagonales
principales del cubo y su proyeccion estereografica.

las direcciones de las diagonales principales, y las direcciones
paralelas a las diagonales de las caras del cubo. En la figura 24a
izquierda, aparece un eje C; orientado en una de las diagonales
principales, justamente en la linea donde se intersectan los
planos 04 y o4’ representados también en la misma figura. En el
estereograma a la derecha de la figura 24a aparecen las
proyecciones de los planos o4 y 04’ (dos elipses trazadas con
linea punteada) que se intersectan en un punto ubicado en el
lado positivo de los ejes a y b, donde se aparece el simbolo

Este punto esta sobre la superficie de la esfera (es un polo), por
lo tanto el eje C; pasa por ese polo y el centro de la esfera. En la
figura 24b se muestran las cuatro diagonales principales que

hay en un cubo, con ejes de simetria C; en cada una de ellas.
La proyeccion estereografica de los cuatro ejes C; orientados
cada uno en las cuatro diagonales principales, se ilustra en la

figura 24b.

Las otras direcciones importantes son las que van paralelas
a las direcciones diagonales de las caras. En la figura 25a se
muestra una cara (en color amarillo) que es perpendicular al

eje a. Puede verse claramente que el eje binario C- que se
ilustra alli, va en direccion paralela a la diagonal de la cara

representada en amarillo. En la figura también se muestra el

circulo de
proyeccion

‘-}l
o LA =
* o
*
* J
* N

*
L4

L4
L4
L]
L
L ]
[ ]
-
-
-
-
.
.

Figura 25. Ejes de simetria Cz paralelos a planos diagonales y su

proyeccion estereografica.
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circulo de Si un cristal muestra caras suficientemente bien

Py desarrolladas, la informaciéon sobre su grupo de simetria
se puede derivar de la forma externa del cristal. Esto se
puede hacer a través de un goniémetro 6ptico, con el cual
se determinan las caras del cristal que estan relacionadas

b por simetria, incluso para cristales que midan muy por

debajo de 1 mm de didmetro. Sin embargo, mediante este

procedimiento s6lo puede establecerse la simetria propia

de la morfologia de cristal (que consiste en una sola

F.) forma o una combinacion de formas cristalinas: cubo,
cubo-octaedro, octaedro, dodecaedro, etc.). La
Figura 26. Ejes binarios en diferentes direcciones en el sistema ctibico y su determinacion del grupo puntual es tinica en todos los
proyeccion estereografica. casos cuando la simetria propia de la morfologia del
plano diagonal o4, sobre el cual yace el eje C.. A la derecha de la Q
figura 25a se tiene la proyeccion estereografica del eje C.. Otras oy 4 e m
direcciones diagonales se muestran en la figura 25b-d. g% | I @ 71N
T 0--- ?- = -'0 ——
c, 2 Dé 222 Cop  2/m| S, 1 D}ln#m
En la figura 26 se presentan todos los ejes binarios en direccion SN AN
. . ; O i -
de las diagonales a las caras (suman seis en total). El PALYAY @ 7/
estereograma correspondiente aparece a la derecha de la figura. % 3|03 21Cn &) Osn_6m2
’ :'\\ ",- \“ P \\
. P i o \
, ., , . , . \‘.\ __." \-t '\‘____,." R i _'," \\-/l/
El método de la proyeccion estereografica descrito es muy 1til o alog az2| oy am|s,  d|c,, 4mmloy, simmm
para la descripcion de las propiedades de simetria de la forma ST ] AT S P/
. . e | e [ a .*,
externa de un cristal. Estas propiedades quedan completamente | NG i | D Y
. . . (o 6 | Dg 622| C 6/m| S 3 | C5, 6mm|Dg}, 6/
descritas para un determinado cristal en el momento en que se le L : h Tl o e
asigna uno de los 32 grupos puntuales cristalograficos posibles, Figura 27. Estereogramas de los 32 grupos puntuales
cuyos estereogramas se representan en la figura 27. cristalograficos.
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cristal es compatible con s6lo un grupo que la
genere. Por ejemplo, si la morfologia de un
cristal presenta como forma cristalina el
octaedro, esta forma cristalina es compatible con
los grupos puntuales O (sin planos de reflexion)
y On (con planos de reflexion). Entonces, en este
caso, la asignacion no es tnica. El grupo puntual
para la fluorita (figura 3) es el On.

El grupo puntual de un cristal esta relacionado
con la simetria presentada por todas sus
propiedades macroscopicas. El grupo de simetria
de cualquier propiedad de un cristal debe incluir
las operaciones de simetria del grupo de puntual
de simetria del cristal. Esta afirmacion se conoce
como principio de Neumann, que se utiliza para
obtener informacién sobre la simetria de un
cristal a partir de sus propiedades fisicas.

Las siguientes propiedades y su dependencia

con respecto al grupo puntual de simetria del
cristal son especialmente ilustrativas: morfologia
del cristal, simetria de figuras de grabado,

birrefringencia 6ptica, actividad 6ptica,

enantiomorfismo, piroelectricidad
(ferroelectricidad) y piezoelectricidad
entre otras.

bucio@fisica.unam.mx
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Noticias

Un vistazo al mundo de los Materiales Avanzados

i Cuales estructuras inorgdnicas

son las mds complejas?

Es bien sabido que los cristales pueden ser de diferente complejidad. No
obstante, la cuantificacion de esta complejidad no es una tarea trivial. Para
cuantificar la complejidad de los cristales se han sugerido muchos
parametros que se relacionan con indices cristalograficos y topoldgicos,
con el numero de atomos en una celda unitaria, asi como con la
complejidad de algoritmos que puedan usarse para generar los cristales a
partir de un arreglo desordenado de atomos. Asi, hay parametros de
complejidad en los que esta propiedad aumenta con el numero de bits/
atomo o con el numero de bits/celda unitaria.

Se calcularon los parametros de complejidad de mas de dos mil de las
estructuras cristalinas reportadas en Inorganic Crystal Structure Database
(Icsb) y se encontrd que la estructura cristalina mas compleja reportada
hasta hoy es la del compuesto Al55.4Cu5.4Ta39.1 con un parametro de 48
538.637 bits/celda unitaria. Otras estructuras muy complejas son los
polioxometalatos de Mo, W y V, asi como las zeolitas, en las que se
necesitan hasta 6766.998 bits por celda unitaria. Angewandte Chemie Int.
Ed., 53 (2014): 654-661.

Formacion de nanocristales moleculares
organicos bajo confinamiento rigido

La cristalizacién en confinamiento rigido es un método
prometedor para obtener nanocristales moleculares organicos.
Sin embargo, el comportamiento de cristalizacion y los métodos
de caracterizacién relacionados no estan bien estudiados.

Se reportd un estudio sistematico de la nucleacion de
nanocristales moleculares organicos en poros rigidos de silice.
Se estudiaron cuatro compuestos diferentes: el ibuprofeno, el
fenofibrato, la griseofulvina y la indometacina, que van desde
moléculas simples hasta complejas. Resultados de resonancia
magnética nuclear demostraron la produccion nanocristalina de
ibuprofeno, fenofibrato y griseofulvina en particulas de silice
porosa con ~ 40 nm poros. Estos nanocristales mostraron una
mejora significativa en las tasas de disolucién. Estos resultados
ayudan a comprender la nucelacion en confinamiento rigido

y sus aplicaciones potenciales en el desarrollo de nuevas
formulaciones en la industria farmacéutica. CrystEngComm DOI:
10.1039/




Cristalografia RMN

El método mas comun para la determinacion de la
estructura cristalina de un sélido es la difraccion de rayos
X (XRD). Esto, sin embargo, requiere que el sélido esté en
la forma de un monocristal, cosa imposible para muchos
sélidos. La difraccidon de rayos X en polvos (PXRD)
también es posible, pero provee menos informacién que
XRD. Una alternativa interesante es conseguir espectros
de RMN usando secuencias de reacoplamiento de
anisotropia de desplazamiento quimico (CSA), esto es
posible en una muestra de polvos y la informacién de los
tensores de blindaje quimicos se puede utilizar para
validar estructuras de ensayos simulados a partir de
calculos tedricos. En particular, la cristalografia RMN ha
mostrado su potencial en la resolucion de estructuras de
proteinas y su principal ventaja es su habilidad para
observar regiones conformacionales flexibles. Es decir,
RMN puede proveer informacion dinamica. Por ejemplo,
el plegamiento de una proteina puede ser faciimente
observado si se caracteriza la dispersion de las sefales

en un conjunto de espectros heteronuclares *H*>N HSQC.

La industria farmacéutica es la que mas emplea la
cistalografia RMN y realiza experimentos con las formas
polimoérficas de moléculas farmacéuticamente activas,
como el paracetamol, moléculas en las que los diferentes
polimorfos tienen distintas propiedades, como la eficacia
y la biodisponibilidad. La informacién estructural es
importante para la comprensién de estas propiedades y
es vital en el desarrollo de nuevos compuestos
farmacolodgicos. CrystEngComm, 15 (2013): 8598-8598.
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Instrucciones para los autores

Materiales Avanzados es una revista de divulgacion cientifica,
cuyo proposito es mostrar y discutir los descubrimientos en el
area de la investigacion en materiales. Los articulos recurriran
al lenguaje cientifico especializado, necesario para mantener
el rigor del tema. El principal objetivo de a revista es difundir
informacion sobre materiales entre lectores habituados a los
temas de investigacion. La revista se publica en espafiol cada
seis meses.

ELABORACION DE LOS TEXTOS

Como se trata de una revista de divulgacién cientifica, se
recomienda que las formulas matematicas o nomenclatura
demasiado especializada se reduzcan al minimo. El texto
debera tener un titulo y los nombres de los autores con su
filiacion y direccidn electronica. Podra contener, ademas, un
resumen, los subtitulos necesarios y las referencias
bibliograficas.

ENTREGA DE LOS TEXTOS

El texto se entregara en un archivo electrénico via e-mail, en
formato word sin sangrias ni tabuladores.

En el texto se especificara el lugar donde deben incluirse las
figuras.

La lista de los pies de figura se incluira al final del texto.

El material se enviara a la siguiente direccion:

revista@iim.unam.mx

El autor responsable de recibir correspondencia se indicara
con un asterisco.

FIGURAS Y VIDEOS

Las figuras deben estar en un archivo separado.

Los videos también deben ir por separado.
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REFERENCIAS

Para revistas: Inicial del nombre y apellido de los autores,
“Titulo del articulo”, Nombre de la Revista, volumen (aino):
pagina inicial y final.

Para libros: Inicial del nombre y apellido de los autores, Titulo
del libro, ciudad, editorial, ano.
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Enrique Lima Muioz

Editor responsable de Materiales Avanzados
Instituto de Investigaciones en Materiales,
Ciudad Universitaria, UNAM.

04510 México, D.F.
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