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Adentro de los Cristales de Naica

Marcela Hernandez Mendoza
Asesor Dr. Luis Edmundo Fuentes Cobas y colaborador M.E. Ernesto Guerrero

1. Objeto de estudio: Los cristales de Naica

MEXICO
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2. Problema a resolver: Caracterizar la estructura
atomica de los cristales gigantes.
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3. Herramientas utilizadas:
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4. Experimento realizado: DRX de polvo en

difractdmetro Panalytical, radiacion CuKa

5. Procesamiento de datos experimentales:
Método de Rietveld, programa FullProf.
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v' Conceptos: Redes directa y reciproca, grupo espacial y unidad
asimétrica.

Programas: CaRIne y PowderCell.

Difraccién de rayos x (DRX).
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name £ ion Wyck = p z SOF B [temp])

1 20 Ca?+ 4e 000000 058000 025000 1.0000 0.0000
2 S 16 |S 4e 0.00000 007670 |0.25000 1.0000 0.0000
3 i) 8 o2-  Bf 0.03590 086720 058620 1.0000 0.0000
4 i) 8 o2-  Bf 0.24240 097810 090670 1.0000 0.0000
L i) 8 o2-  Bf 061660 081760 007840 1.0000 0.0000
& D 1 H 8f 059450 0.755%20 0.08770 |1.0000 0.0000
¥ D 1 H 8f 0.74630 083340 0.25400 |1.0000 0.0000
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34 o] 0.4641 0.3672 0.9138 -1.5480 -2.0059 2.139%9 ~
35 o] 0.4841 0.68328 0.4138 0.1135 2.005% -0.4458
36 o] 0.535%9 0.6328 0.0862 1.8480 2.005% -2.139%
37 0 0.25748 0.4781 0.5933 -1.8830 -0.3308 0.4825
38 o] 0.2576 0.521% 0.0933 0.0785 0.3308 -2.1032
38 0 0.7424 0.521% 0.4067 1.8830 0.3308 -0.4825
40 o] 0.8834 0.3176 0.421%6 2.708% -2.7551 -0.4054
41 4] 0.8834 0.65824 0.9216 0.7455 2.7552 2.1802
42 o] 0.114a6 0.6824 0.5784 -2.7069 2.7551 0.4054
43 D 0.9055 0.2552 0.4123 2.8B817 -3.6977 -0.4535
44 D 0.9055 0.7448 0.9123 0.9203 3.6977 2.1321
45 D 0.05945 0.7448 0.5877 -2.8817 3.6977 0.4535
48 D 0.7337 0.3334 0.2480 2.5841 -2.5185 -1.3135
47 D 0.7537 0.6666 0.746&0 0.68227 2.5165 1.2721
48 D 0.2463 0.6666 0.7540 -2.5841 2.5145 1.3135
W
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6. Resultados e interpretacion:
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Los parametros reticulares de los cristales analizados:
a = 6.288(2) A a= 90.000°
b =15.223(2) A B=127.42(2)°
c=6.531(2) A v=90.000°

Las posiciones atdmicas coinciden con las publicadas en la
literatura.

/. Conclusiones:

Se logré modelar la estructura del yeso de los cristales gigantes de
manera que el DRX simulado en computadora con el modelo propuesto,
mediante el método de Rietveld, resultd satisfactoriamente cercano al
DRX experimental de una muestra original de Naica.

De forma personal, el periodo de estancia finalizo de forma satisfactoria al
cumplirse los objetivos iniciales vy las expectativas de este verano de
investigacion, adquirir y generar nuevo conocimiento .
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