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DISTANCIAS ANGULARES ENTRE POLOS DE CARAS CRISTALINAS
METODO DE CALCULO POR MATRICES

Uno de los objetivos mas importantes dol calculo cristalografico aplicado al
estudio morfolégico de las especies minerales, es la determinaciéon de las dis-
tancias angulares.

El procedimiento primordial consiste en la apreciacion de la abertura de
sus diedros mediante alguno de los tipos de goniémetro existentes, y la verifi-
caciéon matematica de los resultados que se hallan. El cristalégrafo so vale de
cualquiera de los artificios matematicos existentes.

Resulta muy comoda la abstraccion ya propuesta por Bernhardi, de con-
siderar el cristal reducido al centro de una esfera ideal de radio unidad, de
modo que sus caras pasen todas por su centro. De este modo se transforma su
conjunto facial en un haz reciproco de vectores respectivamente perpendiculares
a las caras cristalinas, todos ellos con moédulo unidad, por ser radios de la
esfera considerada.

Las caras cristalinas quedan fijas en posicién por el extremo de sus vectores
normales a ellas, que localizan sus respectivos polos en la superficie esférica, la
que por comodidad se considera en su proyeccion estereografica.

Por ello se habla de distancias angulares cuando se aprecian los diedros
interfaciales mediante los arcos de circulo maximo (suplementarios de aquellos)
guo unen dos polos de cara.

Tres de esos polos se toman como sistema experimental de referencia (a, b, c)
y determinan los ejes cristalograficos; un cuarto se adopta como cara fundamen-
tal o cara unidad (111) y sirve para establecer la relacion paramétrica de la
especie mineralégica que se estudia.
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a C
a:b:¢c—— 1 :— = 1:n
b b

0 como suele expresarse,
a:1l:c (c :a b=1)

Las inclinaciones mutuas de los ejes se indican por a, /?, y.

Las tendencias del calculo cristalografico han variado segin el método de
localizacion de los polos.
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Hasta hace relativamente pocos afos se aplicaban los principios de trigono-
metria esférica a la resolucién de los problemas que planteaba el vincular todos
ios polos de cara, por medio de triangulacion.

Fedorow estableci6 su método llamado tetragonométrico, pensando simpli-
ficar los calculos al referir los polos faciales a dos de ellos mediante coordenadas
bipolares.

Desde la invencion del goniémetro teodolitico se determinan las posiciones
polares mediante coordenadas esféricas azimutales (9 p).

Recientemente se opera directamente con el haz reciproco de vectores, apli-
cando el calculo matricial, con grandes ventajas en la reduccién de las opera-
ciones y en la precisiéon de los resultados.

En sintesis, el calculo cristalografico actual consiste en establecer las rela-
ciones de transformacion entre tres sistemas axiales de referencia:

sistema coordenado cartesiano

sistema experimental o cristalogréafico

sistema reciproco o racional.

No es el objeto de este articulo la descripcién particularizada de tales pro-
cedimientos (de los que ya se ha tratado en otras publicaciones), sino Unicamente
la aplicacion concreta de las computadoras electrénicas al calculo de las dis-
tancias angulares en los cristales, que con lo dicho anteriormente, queda en-
cuadrado en el marco de las operaciones cristalogréaficas.

Para ello so parte de la matriz reciproca M*, con la ventaja de tratar las
caras de un cristal mediante su vector reciproco correspondiente: el diedro
entre dos caras se medira por el angulo plano entre sus dos vectores repre-
sentativos.

Se demuestra que una de las formas de la citada matriz reciproca M*, para
el caso general triclinico es,

—ctg p
0
asen p c
-V 1 Vctg P — cos a
M* =
aw sen P \r W C
1
0 0
c |

con

€0Sy — COS a cos p

V 1+ 2cos acos Peosy— (cos2a -f eos2p €0s2y)

W—
sen p
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pudiendo simplificarse al aplicarla a oirds sinfonias; mas en el programa que
se expone se la considera generalizada para ser utilizada con menos restriccio-
nes, dejando a la computadora el cuidado de concretarla al caso propuesto.
Unicamente se le han de proporcionar las constantes requeridas para apro-
piarla a la especie mineral en estudio.

El producto malricial de M* por el vector columna formado por los indices
(hkl) de una cara del cristal, da otra matriz que representa las componentes
del vector en esta cara

sobre el sistema cartesiano do referencia. Lo mismo acontece con respecto a los
indices de otra cara cualquiera (pqr) que se supone forma un diedro con la
anterior.

Estos dos vectores [h'/k’/P] y [p/q’/r’'] no son directamente comparables
porque tienen modulo diferente: se han de normalizar, dividiendo sus tres
términos de cada uno por el médulo respectivo (raiz cuadrada de la suma de
sus cuadrados).

Con ello resultaran los vectores columna ya normalizados, [H/K/L] vy

[PIQIR]-
El coseno del angulo que forman (que corresponde a la distancia angular
de los polos faciales del diedro por determinar) es el producto interno de las

respectivas componentes de estos vectores normalizados:

cos9= HP + KQ + LR

Todas estas operaciones (que se reiteran para todos los diedros del cristal)
se hallan representadas esquematicamente en el adjunto diagrama de flujo.

PROGRAMA

Tiempo de ejecucion: 2/100 de hora (Centro Céalculo Electrénico, UNAM)

Datos: a) Para el caso general tratado (triclinico) :

—relacién paramétrica a : b : ¢ (con b = 1)

—constantes angulares a. i3, y, en radianes.
De tener las constantes reticulares, se puede emplear la relacion paramétrica
estructural, deducida de ellas, teniendo en cuenta de dividir los tres paréa-
metros por b, de modo que se emplean en definitiva
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ao (€3]
— y — como ayb.
b0 b0

b) Para los cristales de simetrias superiores se obtienen autométicamente del
programa las simplificaciones pertinentes.

Resultados: Se logra la tabla objeto de este informe, con las siguientes referen-
cias:

Nombre del mineral
Matriz M*

Distancia angular entre los polos (PQR) y (STU) en funcion de los cos V
correspondientes.

Aplicaciones:
—Distancias angulares entre pares de polos (PQR : STU).

—Calculo de diedros interfaciales (externos) segun los pares de planos. El
suplemento es el diedro real.

—Célculo de coordenadas azimutales {p — (010 : STU) ; p = (001 : STU), por
ejemplo).

—Trazado de coordenadas gnomonicas.
—Diedros determinantes de Barker, para mineralogia analitica:

Cristales tetragonales, exagonales y trigonales (Bravais) :
cr (001:101)

Cristales trigonales (Miller) :
cr (111:100)

Cristales ortoclinicos:
cr (001:101); am (100:110); bg (010:011)

Cristales monoclinicos:
am (100:110; bg (010.011); cr (001:101)
ra (101:100); ca (001:100)

Cristales triclinicos:
a'm’ (100:110) ; m'b’ (110:010); b’Q (010:011)
Qc (011:001); cR (001:101); Ra’ (101:100)
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DIAGRAMA 1)E FLUJO. Programa: 2

INICIO

LEER valores de las constantes axiales: a. b, c, «. ji, y.

CALCULO do las constantes auxiliaros: V, W.

CALCULO do la matriz reciproca, M* = BEATA (3, 3).

LEER simbolos de pares de caras de los diedros elegidos:
(P QR), (ST U).
I
LEIDOS todos los simbolos de los
diedros elegidos, —
No
i
CALCULAR producto M* por vector columna (P Q R).
COMP1
I

CALCULAR producto M* por vector columna (S T U).

i
COMP2
CALCULAR normalizacion vectores

4
COMP1 y COMP 2
CALCULAR producto interno vectores normalizados
4
eos
Tabla de los valores angulares obtenidos.

¢ FIN
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I 0160011. C CRISTALOGRAFIA. FABRECAT

DATE 10 FEB 67 RAC

E FORTRAN 1132
PAGE 001
H NAME FABREG
H  EQUIPECARDRE, PRINTE;
C  CALCULO CRISTALOGRAFICO. DISTANCIAS ANGULARES
DIMENSION BEATA (3 3), VECT1 (3), COMP1 (3), COMP2 (3), VECT2 (3),
IMB  (4)
READI, IMB, A, C, ALFA, BETA, GAMA
10 FORMAT (3 A 4, A3, 5F8. 6)
V = (COS (GAMA) — COS (ALFA) * COS (BETA)) /SIN (BETA)
FIRST = 1.+ (2. * COS (ALFA) * COS (BETA) * COS (GAMA)).
SECON = COS (ALFA) * COS (ALFA) + (COS (BETA) * COS (BETA))
THIRD = COS (GAMA) * COS (GAMA)
W = (SQRT (FIRST — (SECON + THIRD))) (SIN BETA)
BEATA (1,1) = 1./(A*SIN (BETA)
BEATA (1,2) =0.
BEATA (1,3)= — (COS (BETA)/SIN (BETA)/C
BEATA (21) = — (V/(A * W * SIN (BETA))).
BEATA (22) = L/W
RON = V * (COS (BETA)/SIN (BETA))—COS (ALFA)
BEATA (2,3) = RUN/(W * C)
BEATA (3,3) = L/C
BEATA (3,1) =0.
BEATA (3,2) = O.
PRINT5 , IMB
50 FORMAT (3 A 4, A 3//)
PRINT 56
56 FORMAT (24 11 MATRIZ M */ )
PRINT 11, ((BEATA (LJ), J= 1, 3), 1= 1.3)
11 FORMAT (3F12.7//)
PRINT 57
57 FORMAT (6211 P QR ST U
1COSENOY/)

16

READ 16, P, Q. R, S, T, U
FORMAT (6F4.0)

VECTI (1) =P

VECTI (2) = Q

VECTI (3) = R

VECT2 (1) =S

VECT2 (2)=T

VECT2 (3) = U

D015 1=1,3

DO20 J= 13



SYMBOLS FROM NON-COMMON STATEMENTS

A 00060 ALFA
COMF1 00032 COMP2
1 00106 IMB

L 00125 M
PROD2 00132 Q
SECON 00076 T
VECT1 00024 VECT2
Y 00136 Y2

LIBRARY FUNCTION LIST

FORMAT 00001 CAKDRE
SQRT 00013

PROGRAM PREFACE:

COMMANOS CONSTANTS
00670 00053

00064
00040
00054
00126
00112
00120
00046
00144

00003

RESERVE LOC

00161

BEATA
COSEN

THIRD

Z1

PRINTE

00002
00150
00107
00131
00114
00100
00102
00140

00005

COMMON LOC.
00002

BETA
FIRST
JL
RON

X1
z2

SIN

COMMON
00010

IXR.

00066
00074
00152
00110
00104
00122
00134
00146

00007

GAMA

PROD1

X2

COs

REL. ENTRY PT.
00016

00062
00070
00124
00127
00116
00072
00142

00011

VIOOTIVHININ A VIH1IWONOHDO03IOD 3A solanis3

0214vd901Vv1LSIdDO OTNIO1VvO

Cv
A1



WORDS IN PROGRAM

COMMON INDEX BASE

FORMAT BASE

COMMON STORAGE BASE

PROCEDURE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

INITIAL PROGRAM ENTRY POINT

00013

00015

00017

00021

00023

00025

00027

VANADINITA

1.0000000 0.0000000
3.5773501 1.1547005
3.0000000 0.0000000

* EXECUTION TIME (IN CENTIHOURS):

10101

00007

NONE

37775

FABREG
03162

SIN
07723

Ccos
10040

SORT
07634

FORMATOP
04306

CARDREAD
07013

PRINTER
06525

LOCATIONS USED BY PROGRAM
(EXCLUSIVE OF COMMON STORAGE)

LOGICAL EQUIMENT TABLE BASE

INPUT/OUTPUT LIST AREA BASE

PROGRAM TRANSFER VECTOR BASE

RESERVE

RESERVE

RESERVE

RESERVE

RESERVE

RESERVE

RESERVE

03230

CALCULO CRISTALOGRAFICO

MATRIZ M*

P

PPPPPPPPPPPOOOOO0O0O0O0000000000000000000000000RRPREPRELEPR

—0.0000005
—0.0000008

2.4061019

Q
Py

PP P PP PP PPOOO0O00000000000D000000000000000000O00000 00O
O PO OO0 0O O O RrRrRPREPrPRPPEPRPEPREPRErPRPEPRLPPPPEPRPRPPPRPRPREPRRPPRPRRRPRPRRPROO0O0000

NGO ROWNRPRPONNNNNTOOOOOOORDERDWOWOOMOWRNNNNNRPRRPRERLRONNNRE =P

-

PP OOWNNOOONNDNRRLROPRPEPOOORRPEOPRPRO

:
IS

NWONPRPNPRPRPPPPNMNOOOONOOODO

* TIME TO COMPILE, ASSEMBLE AND OR LOAD

* TOTAL TIME IN CENTIHOURS
10160011.G CRISTALOGRAFIA. FABREG

STORAGE

STORAGE

STORAGE

STORAGE

STORAGE

STORAGE

STORAGE

c

COOO0O0O0O0O0ORPPOODPURANNAEWONRLWANWWELENWNAENRE ®RLPNRPPRPNP®ONPR PP OPRPOEPR

IN CENTIHOURS

BASE

BASE

BASE

BASE

BASE

BASE

BASE

04125

NONE

10076

NONE

NONE

NONE

NONE

69

COSENO

0.6346368
0.8660254
0.7084586
0.8541361
0.9449112
0.8583597
0.7728102
0.7728102
0.9250558
0.9645165
0.5751359
0.8149264
0.5200490
0.4180963
0.6772594
0.3316317
0.7256338
0.3761035
0.6302712
0.8514604
0.4877576
0.6423342
0.4243968
0.2912331
0.6743684
0.4692971
0.7283328
0.7256338
0.2366270
0.4379026
0.5899441
0.6977973
0.3633306
0.3285993
0.5711681
0.6562794
0.7220813
0.0000006
0.7986177
0.8940853
1.0000000
0.9819805
0.9607689
0.9933993
0.9449112
0.9332565
0.9707253
0.9897433
0.9522166

1 *

1236

2

10077

0315
03144

03153

Cv
(74

VIOOTIVHININ A VIHLIWONOYO 039 3A soldnis3



50.
51.

53.

54,

55.

56.

57.

58.

59.

60.

61.

62.

63.

64.

65.

BOLETINES DEL INSTITUTO DE GEOLOGIA

— Las Meteoritos Mexicanas, por José C. Haro, 1931. $ 50.00 M.N.

— Zonas Mineras de los Estados de Jalisco y Nayariu,

por Tomas Barrera, 1931. $ 50.00 M.N.
— Topografia Sepultada en la Regiéon de Santa Rosalia,

B. C., por lvan F. Wilson, 1948. $ 20.00 M.N.
—Paleontologia y Estratigrafia del Plioceno de Ycpdmera,

Edo. de Chihuahua (Primera Parte), por John F.

Lance, 1950. $20.00 M.N.
—Los Estudios Paleobotanicos de México, por Manuel
Maldonado Koerdell, 1950. $20.00 M.N.
—Las Provincias Geohidrolégicas de México, (Segunda

Parte), por Alfonso de la O. Carreno. 1954. 8 30.00 M.N.
— Espeleologia Mexicana, Cuevas de la Sierra Madre Orien-

tal de la Regién de Xilitla, por Federico Bonet. 1953. $ 20.00 M.N.

— Geologia y Paleontologia de la Regién de Caborca,

por G. Arthur Cooper Yy otros. 1954. $ 30.00 M.N.
Pt. Ill.— Fauna Pérmica de El Antimonio, Oeste de

Sonora, México* por G. Arthur Cooper Yy

otros. 1965. $30.00 M.N.

—Los Depésitos de Bauxita en Haiti y Jamaica y posibi-

lidades de que Exista Bauxita en México, por Guiller-

mo P. Salas, 1959. $ 30.00 M.N.
— Geologia del Estado de Morelos y de Partes Adyacentes

de México y Guerrero, Region Central Meridional de

México, por Carl. Fries, Jr., 1960. $ 50.00 M.N.
— Fenémenos Geol6gicos de Algunos Volcanes Mexicanos,

por Luis Blasquez L.. Armando Reyes Lagos, Federico

Mooser y José L. Lorenzo, 1961. $ 20.00 M.N.
—Reconocimiento Geoldgico en la Sierra Madre del Sur,

entre Chilpacingo y Acapulco, Edo. de Guerrero, por

Zoltan de Cserna, 1965. $ 30.00 M.N.
— Contribucién al Estudio de Minerales y Rocas, poOr

Eduardo Schmitter Y Ruth Rojas de Goémez, 1962. 8 30.00 M.N.
— Estudios Geocronoldgicos de Rocas Mexicanas, por Carl

Fries Jr. 1962. Agotado (Out of print). $ 25.00 M.N.
— Estudios Mineralégicos y Petrograficos del Casquete y

la Sal de Algunos Domos Salinos del Istmo de Tehuan-

tepec, México, POr Salvador Enciso de la Vega, 1963. $ 30.00 M.N.

8 5.00

$ 5.00

8 2.00

8 2.00

8 2.00

8 3.00

$2.00

$ 3.00

$ 3.00

8 5.00

$ 2.00

8 3.00

$ 3.00

8 2.50

8 3.00

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dlls.

Dilis.

Dlls.

Dlls.



56.—Revisién Critica de los Minerales Mexicanos BOLEITA,
por Francisco J. Fabregat, 1963.

67. —salinidad, Batimetria, Tem.peratura y Distribucion de los
Sedimentos Recientes de la Laguna de Términos Campe-
che, México, Partes I-1V.

Pt. |l.—salinidad, Batimetria, Temperatura y Distribu-
cién de los Sedimentos Recientes de la Laguna
de Términos Campeche, México, por Amado
Y ariez Correa, 1963.

Pt. Il.— sSistematica y Distribucion de los Géneros de
Diatomeas de la Laguna de Términos Campe-
che, México* por Angel Silva B., 1963.

Pt. 1l1l.— Sistematica y Distribucién de los Foraminiferos
Recientes de la Laguna de Términos Campeche,
México, por Agustin Ayala, 1963.

Pt. IV.— Sistematica y Distribucién de los Micromolus-
cos Recientes de la Laguna de Términos, Cam-
peche, México, por Antonio Garcia Cubas,
1963.

68. —sistematica y Distribucion de los Foraminiferos Recientes
de la “Playa Washington9 al S.E. de Matamoros, Tamps.,

por Luis Rafael Segura V., 1963.

69. —Geologia del Area delimitada por el Tomatal, Huitzuco y
Mayanalan, Estado de Guerrero por José Ma. Bolivar,
1963.

70. —Derrames Cineriticos Las Américas de la Regiéon de EI

Oro Tlalpujahua, Estados de México y Michoacan, parte
centromeridional de México por Caril Fries Jr, C. S
Ross y A lberto Obregén Pérez. En preparacion (Being
prepared)

<l— Estudios Geolégicos en los Estados de Durango y San
Luis Potosi, por Diego A. Cérdova, Eugenio Cserna y

Alejandro Bello Barradas, 1963.

72. —Revisién Critica de los Minerales Mexicanos, la PLU-
MOSITA, por Francisco J. Fabregat G., 1964.

73. —cContribuciones del Laboratorio de Geocronometria.
Partes MIL

Pt. 1—Discusion de Principios y Descripcion de la
Determinacién Geoquimica por el Método Plo-
mo Alfa o Larsen* por César Rincén Orta,
1965.

Pt 11.—Nuevas aportaciones Geocronolégicas y Técni-
cas empleadas en el iMboratorio de Geocrono-
metria, por Carl Fries, Jr., y César Rincén
Orta. 1965.

$ 40.00 M.N.

$ 25.00 M.N.

$ 15.00 M.N.

$ 75.00 M.N.

$ 30.00 M.N.

$ 30.00 M.N.

S 30.00 M.N.

$ 40.00 M.N.

$ 40.00 M.N.

$ 4.00 Dlls.

$ 2.50

6 1.50

$ 7.50

S 3.00

S 3.00

$ 3.00

S 4.00

S 4.00

Dills.

Dlls.

Dlls.

Dilis.

Dilis.

Dlls.

DIN.

Dlls.

Pt. 11l.—Compendio de Edades de Radiocarbono de
Muestras Mexicanas de 1962 a 1964, por Jose-
fina Valencia Yy Carl Fries. Jr., 1965.
74— Estudio Geoloégico en el Estado de Chihuahua. Partes
1-11.
Pt. 1—Estudio Geolégico en el Estado de Chihuahua,
por Luther W. Bridges. Geologia del Area de
Plomosas.
Pt. 11.— (Notas sobre la Geologia de la Regién de Pla-
cer de Guadalupe y Plomosa, Chih.), por Zo1-
tan de Cserna, 1966.
75— Estudios Minerologicos.
1—Mineralizacion de Telurio en la Mina de la Mocte-
zuma, cerca de Moctezuma, Sonora.
2.—Métodos de Laboratorio para la Separacion y Pu-
rificacibn de Muestras Minerales, 1965.
76,—Estudios de Mineralogia. Partes 1-111
Pt. 1.—Los Minerales de Manganeso de Malango, ligo.,
por Liberto de Pablo Galan.
Pt. 1l.—Caolinita de Estructura Desordenada de Con-
cepcion de Buenos Aires, Edo. de Jalisco™ Mé-
Xico, por Liberto de Pablo Galan.
Pt. 111.—Nota Preliminar sobre la Identificacion por Ra-
yos X, de Oxido Tilico TL20 3 por Jesus Ruiz
Corona Y Gloria Ayala Rojas, 1965.
77.—Los Minerales Mexicanos 3. DURANGITA, por Francis-
co J. Fabregat G., 1966.
78.—Los Minerales Mexicanos 4. CUMENGEITA, por Fran-
cisco J. Fabregat G., 1966.
79.—Los Minerales Mexicanos 5. LIVINGSTONITA, por
Francisco J. Fabregat G., 1966.

$ 45.00 M.N.

$ 45.00 M.N.

$ 20.00 M.N.
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