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RESUMEN

Programa de computacidn electrénica para el ana-
lisis de los reflejos de un roentgenograma, por pari-
dades de sus respectivos indices, y seleccién del gru-
po espacial correspondiente. - = ¥

ZUSAMMENFASSUNG

Komputerprogram fiir die Reflexanalyse von Rént-
genogrammen anhand der Geradzihligkeit ihrer

Indizes, und Auswzhl der cntsprechenden Raum-

gruppen.

INTRODUCCION

Al problema de la numeracion de los reflejos de un
roentgenograma, esto es, al de la asignacion de sus
indices, sigue otro no mcnos importante cual es cl
de la interpretaciéon de éstos para deducir los cle-
mentos de simetria de su celda elemental, su tipo
de red v el grupo espacial a que pertenece el cristal
en estudio. Esa numerccién de reflejos puede logror-
se tanto a pertir de los diagramas de polvo de la
sustancia, cuanto de sus diagramas de cristal unico.
Claro esta que cuanto mas individualizados resulten
los reflejos, tanto mis precisa serd su numeracion

v menos ambigiiedades acarreara su interpretacion.

Ello se logra con los métodos de Buerger v de
VWeissenberg; en menor grado con los de cristal os-
cilante... v con mayor incertidumbre empleando
thagremas de Debye. Para éstos en particular. la

interpretacién que se ofrece con este programa,
permite un medio de afinarlos, analizando y supri-
miendo los titubeos que pudieran llevar a incompa-
tibilidades.

Para la interpretacion de los diagramas, se hace
preciso observar las “‘extinciones sistematicas”, o lo
que es mas facil, las condiciones de reflejo de las
manchas presentes, por la paridad de sus indices. El
vinculo entre los reflejos presentes y la existencia
de los elementos de simetria de la red cristalina,
fue descubierto desde la segunda década de la roent-
gencristalografia. Estas condiciones de paridad son
sencillas para un simbeclo en particular; mas se
convierte en una labor casi inabordable al tenerlos
en cuenta a todos ellos. Para facilitar este analisis.
se ha redactado este programa de computacién elec-
trénica,

DESCRIPCION DEL PROGRAMA

1. Una primera parte tiende a redactar el enca-
bezado del problema. Dispone los datos generales de
la especie cristalina: su nombre, las constantes pa-
ramétricas v angulares de su celda elemental, su
relacion paramétrica v la singonia que comporta.

Como no siemipre es posible disponer de estos datos
v particularmente cuando solo se pretende el ana-
lisis de los retlejos de un diagrama de polve, se
puede prescindir de ellos iniciando la tabla de re-



sultados por su segunda parte:
2. Andlisis de los reflejos: se requiere la lista de

indices. de todos los reflejos observados. La compu-

tadora examina cada simbolo con respecto a las con-

diciones de paridad. Para ello se procede a deter-

minar a qué tipo de reflejo pertenece (HKL, HKO, -
HOO).

Es preciso hacer notar, que en obsequio a la gene-

ralizacién del problema, se utilizan los indices HKL

de Miller, auin para la designacién de cristales exa-

gonales y trigonales, y en estos simbolos, HKIL, se

prescinde del tercero, por tratarse de ejes homogé-

neos.

Mediante los simbolos generales, HKL, se determina

el modo o red de Bravais. Con los de tipo HKO, los

planos de deslizamiento y por los de tipo HOO, los

ejes helicoidales, cual se indica en las siguientes

tablas:

Tabla I. Tipo de Red

+

Simbolo

Condiciones da reflejo Tipo da red

Tode HKL presenta Simple primitiva P.C {exag.}.R

H+K+L=in Cantrada I
H+*X=1n Caras (00l) centradas [
B+ L= 2n Caras (010) centradas ]
K+L=12n Caras (100) cenctradas A
H+XK=1nm
H+L>=»1In Caras centradas r
K+L=2n
H-K=3n Exagonal triple ' © @

“H+X+Ls=13n
& Romboédrica, numerada R
H=-X+Ls=3n a1 sjes sxagonales
H+K+L=Jn Exagonal primitiva nu- P.C (exag.)

merady en ejes voabo-
ddricos

TABLA II. REFLEJOS CARACTERISTICOS DE
PLANOS DE DESLIZAMIENTO

PFlano de deniizamience
Tipe de reflejol Condicibn da reflejo B Laiso i o
Poerci Componente
Ko Hs=ln teat) a/d [
K« 3n wi »
A+K=in (a + 9i/2 n
H*rEK =4n {a * bl/e L]
HOL W e an o /2 a
L=in e/3 [
R+L =»2n (s +ei/2 ]
R+*L=*4an (a + al/4 L)
ot K a2a {100} wi »
L s dn e/ €
Reb=dn (s + #)/2 L]
R+l =idn (» = 2}/4 L
L. Leln L0 e/2 .
Meln A {n + 0)/8 »
AelL=1n (a +0)/4°+ a/2 "
ML= dn ia +% v a)/e L]

TABLA IIl. REFLEJOS CARACTERISTICOS DE
EJES HELICOIDALES

¥ hallosidal
Tips 4o ratlsye Condiciin de reflejo I sizneio

woe LR e - [ 2001, 4421
% = dn v 013, 4

oo K 013 b2 200, 421 ¢
K= 4n 0 4, A0 I

ot L*in %L e/t FTHE o R O |
L= «} 30, WP, brh,
Lown /b A1, L .
L = én eh hilt, S{%}

RHO W an TR Il EIRER

TABLA IV. GRUPOS ESPACIALES CONGRUENTES CON EL SIMBOLO P. B 2(1)M

Orientacicnes: abe cab bea acb " bac cba

Simbolos Tabl. Int. 1952
Gr.N° | Singonia

Schosnfliess Hermann
26 ORT (3) c{2v)2 P&E2(l) P2{Ll)MA | PB2(1)M | PM2(1)B | PCM2(1) P2{1l)aM
85 ORT (1) ‘D(28)9 2{1)/B 2{1)/A 2/M PMCB PCMA PCMA PEAM ‘PMCB
57 ORT (1) D(2H)11 2{(1)/B 2(1)/C 2(1)/M |PMCA PBMA PCMB PCAM FMMB
62 ORT (1) D(2H)16 [P2(1)/N 2(1)/M 2(1)/A |pBENM PMCN PNAM PMNB  [PCMN
NOTA: Para adaptarse a las miquinas de computacibn se transforma la escritura de los aim-

bolos, colocando entre paréntesis los subindices, la linea de quebrado por una
diagonal y escribiendo todas las latras may(isculas, asi:

16 21 71 21
D = P
2h "W R
D(2H)16

= Pnma

= P2(l)/N 2{1)/M 2(1)/A = PNMA



Los grupos de la simetria de posicion se designan:
1. Por una letra mayiscula que indica el modo de
Bravais, P, A,C, B, I, F, R, H.

2. Una letra minuscula o cifra que indica:
—

v
a) tratinduse de un eje, que es paralelo a a

b) tratindose de un elemento inverso (m, b, c,
- —

n, d), que es paralelo a los ejes b, ¢

3. Como en 2;
-—
a) que el eje es paralelo a b
- -

b) que el plano es paralelo a a, c,

La presencia de indices h k 1 con igual paridad, es
criterio de red F caras centradas.

RESULTADOS:

En la tebla de resultados aparecen:

1. El nombre del mineral estudiado.

2. Sus constantes reticulares y la relacion paramé-
trica. Puede no aparecer eventualmente este dato,
si sélo se desean analizar los indices de diagra-
ma de polvo.

3. Cuadro del andlisis de los reflejos y la significa-
cién de los elementos de simetria de posicién.

ELECCION DEL GRUPO ESPACIAL:

Esa eleccion se puede guiar por la determinacién
inmediata del simbolo del grupo, con los criterios
que se analizan en la Tabla de resultados. Con este
objeto se recuerda que:
4. Como en 2:
-
a) que el eje es paralelo a c
b e
b) que el plano es paralelo a a, b

EJEMPLO ANALIZADO

El ejemplo analizado se refiere a la especie COSA.
LITA 2 PhBi.S, Ortoclinica, D,,'* — Phum: a —=
19.09, b = 2387, ¢ = 4.055; Z = 8, citado por
Berry, L. G. v Thompson, R. M. (1962}, como No.
189, v seguido del diagrama de polvo interpretado.
Por el cuadro de seleccion de reflejos que da el pro-
grama, se pucde obtener en sintesis:

(3
€
¢
T
L
£
€
13
1
1
[
<
€
£
L3
c
1
<
€
C
[4
1
L4
<
L]
C
(3
11
<
€
c
[
[
[
[
<
C
14
<
<
t
€
4
4
€
<

Direcciones: 160 010 001
Ejes: — (1) -
— 41} —_
Planos —_ e a
b _ b
Modos de Bravais: I, C d d
—— — n

con cuyos datos se ofrecen al investigador los ele-
mentos de juicio que le permitan redactar el sim-

_bolo del grupo espacial correspondiente. Median-

te los reflejos que aporta el diagrama de polvo, no
suele obtenerse un resultado tan preciso como el
logrado por el analisis de diagramas de Weisemberg,
que ofrecen mucha mayor cantidad de manchas. No
obstante, esos pocos reflejos pueden comstituir una
guia bastante segura.

Es preciso hacer notar que no se ha de juzgar
por mayoria de reflejos para determinar una elec-
€i6n; sino que basta la presencia de uno heterogéneo
para ser tan significativa como la de todos los otros,
Ademas, el haber paridades diferentes en reflejos de
un mismo tipo, obliga a considerario como incondi-
cionado; esto es, que en vez de especificar determi-
nado elemento de simetria espacial, se refiere a su
operador de simetria puntual correspondiente.
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Basados en estas observaciones, el examen sin-

tetizado antes se puede interpretar asi:

a) Modo de Bravais: Aunque la inmensa ma-
yoria de los tipos de red resultan indicar una Celda
I, el haber uno que se interpreta de Celda C, hace
que los reflejos se tengan en su total por incondicio-
nados, lo cual significa red P.

b) Los ejes posibles aparecen ser 2(1) 6 4(1);
mas tratindose de cristales ortoclinicos, tinicamente
es admisible el eje 2(1_).

¢) En cuanto a planos, los hay b, d y el con-
junto (a, b, d, n), respectivamente perpendiculares
a las tres direcciones citadas. La discusién cabe
para este conjunto (a, b, d, n) que obliga tenerlo
como indicador de un plano m de simetria.

Con esas observaciones, se puede concretar el
simbolo ortoclinico: -

Pb2(1)m
con la ambigiiedad de no saber si la orientacién del

cristal es la misma que la citada en las Tablas In-
ternacionales. Para no ser prolijo con otras discu-

siones, el simbolo citado cabe pertenecer a uno de Jos
grupos citados en la Tabla IV, con sus simbolos en-

‘marcados. Desde luego, no se trata de cnistal enan-

tiamorfo ORT 222 = ORT (2), sino de uno hemi-
morfico ORT MM2 = ORT (3) u holoédrico ORT
MMM = ORT (1), y por otras consideraciones po-
dria precisarse la eleccidn.

En la presentacién de Berry (1939 y 1960) ci-
tada por Berry y Thompson (1962), se le adjudica el
Gr. N* 62 con orientacién c a b respecto a laa b c
propuesta por las Tablas Internacionales, que esta
conforme con la designacién hecha con ayuda de
este programa de computacién.
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