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

Uno de los objetivos más importantes dol cálculo cristalográfico aplicado al 
estudio morfológico de las especies minerales, es la determinación de las dis
tancias angulares.

El procedimiento primordial consiste en la apreciación de la abertura de 
sus diedros mediante alguno de los tipos de goniómetro existentes, y la verifi
cación matemática de los resultados que se hallan. El cristalógrafo so vale de 
cualquiera de los artificios matemáticos existentes.

Resulta muy cómoda la abstracción 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 recíproco de vectores respectivamente perpendiculares 
a las caras cristalinas, todos ellos con módulo unidad, por ser radios de la 
esfera considerada.

Las caras cristalinas quedan fijas en posición 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 proyección estereográfica.

Por ello se habla de distancias angulares cuando se aprecian los diedros 
interfaciales mediante los arcos de círculo máximo (suplementarios de aquellos) 
quo unen dos polos de cara.

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

b b

o como suele expresarse,

a : 1 : c (c : a, b =  1)

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

Las tendencias del cálculo cristalográfico han variado según el método de 
localización de los polos.
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Hasta hace relativamente pocos años se aplicaban los principios de trigono
metría esférica a la resolución de los problemas que planteaba el vincular todos 
ios polos de cara, por medio de triangulación.

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

Desde la invención del goniómetro teodolítico se determinan las posiciones 
polares mediante coordenadas esféricas azimutales (<p, p).

Recientemente se opera directamente con el haz recíproco de vectores, apli
cando el cálculo matricial, con grandes ventajas en la reducción de las opera
ciones y en la precisión de los resultados.

En síntesis, el cálculo cristalográfico actual consiste en establecer las rela
ciones de transformación entre tres sistemas axiales de referencia: 

sistema coordenado cartesiano 
sistema experimental o cristalográfico 
sistema recíproco o racional.
No es el objeto de este artículo la descripción particularizada de tales pro

cedimientos (de los que ya se ha tratado en otras publicaciones), sino únicamente 
la aplicación concreta de las computadoras electrónicas al cálculo de las dis
tancias angulares en los cristales, que con lo dicho anteriormente, queda en
cuadrado en el marco de las operaciones cristalográficas.

Para ello so parte de la matriz recíproca M*, con la ventaja de tratar las 
caras de un cristal mediante su vector recíproco correspondiente: el diedro 
entre dos caras se medirá por el ángulo plano entre sus dos vectores repre
sentativos.

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

M* =

con

0
a sen p

---v 1

a w sen P \vr

0 0

—  ctg p

c

V ctg P —  cos a 

w c 

1

c l

eos y —  cos a cos p
V — --------------------------- — —

sen p

V 1 +  2cos a cos P eos y —  (cos2 a -f eos2 p
W — --------------------- —------------------------------------------

sen p

eos2 y)
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pudiendo simplificarse al aplicarla a oirás sinfonías; 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 índices 
(hkl) de una cara del cristal, da otra matriz que representa las componentes 
del vector en esta cara

í h  1 1 h ’  1* •  k ■ J  k-

i i  ■ l  r  J
sobre el sistema cartesiano do referencia. Lo mismo acontece con respecto a los 
índices 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 módulo diferente: se han de normalizar, dividiendo sus tres 
términos de cada uno por el módulo respectivo (raíz cuadrada de la suma de 
sus cuadrados).

Con ello resultarán los vectores columna ya normalizados, [H /K /L ] y
[P/Q/R]-

El coseno del ángulo 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:

cos 9 =  HP +  KQ + LR

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

PROGRAMA

Tiempo de ejecución: 2/100 de hora (Centro Cálculo Electrónico, UNAM) 

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

— relación paramétrica a : b : c (con b =  1)

— constantes angulares a. ¡3, y, en radianes.
De tener las constantes reticulares, se puede emplear la relación paramétrica 
estructural, deducida de ellas, teniendo en cuenta de dividir los tres pará
metros por b, de modo que se emplean en definitiva
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ao Co
—  y —  como a y b.
b0 b0

b) Para los cristales de simetrías superiores se obtienen automáticamente 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 función de los cos V 

correspondientes.

Aplicaciones:

—Distancias angulares entre pares de polos (PQR : STU).
—Cálculo de diedros interfaciales (externos) según los pares de planos. El 

suplemento es el diedro real.
— Cálculo de coordenadas azimutales {cp — (010 : STU) ; p =  (001 : STU), por 

ejemplo).

— Trazado de coordenadas gnomónicas.

—Diedros determinantes de Barker, para mineralogía analítica:

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

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

Cristales ortoclínicos:
cr (001:101); am (100:110); bq (010:011)

Cristales monoclínicos:
am (100:110; bq (010.011); cr (001:101) 
ra (101:100); ca (001:100)

Cristales triclínicos:

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 I)E FLUJO. Programa: 2

INICIO
I

LEER valores de las constantes axiales: a. b, c, «. ¡i, y.
I

CALCULO do las constantes auxiliaros: V, W.
I

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

LEER símbolos de pares de caras de los diedros elegidos: 
(P Q R ), (S T U ).

I
LEÍDOS todos los símbolos de los

diedros elegidos, —
No

i
CALCULAR producto M* por vector columna (P Q R ). 

C0MP1
I

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

C0MP2
CALCULAR normalización vectores

4
C0MP1 y COMP 2

CALCULAR producto interno vectores normalizados

4
eos (p

Tabla de los valores angulares obtenidos.
----------------------- I

♦ FIN
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I 0160011. C CRISTALOGRAFIA. FABRECAT 
l 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)

READl, 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 (G A M A )).
SECON =  COS (ALFA) * COS (ALFA) +  (COS (BETA) * COS (BETA)) 
THIRD =  COS (GAMA) * COS (GAMA)
W =  (SQRT (FIRST — (SECON +  TH IRD ))) (SIN BETA)
BEATA (1,1) =  1./(A*SIN  (BETA)
BEATA (1,2) = 0 .
BEATA (1 ,3 ) =  — (COS (BETA)/SIN (BETA)/C  
BEATA (2,1) = — (V /(A  * W * SIN (B E T A ))).
BEATA (2,2) =  l ./W
RON =  V * (COS (BETA)/SIN (BETA))— COS ( ALFA)
BEATA (2,3) =  R U N /(W  * C)
BEATA (3,3) =  L /C  
BEATA (3,1) = 0 .
BEATA (3,2) =  0.
PRINT5 , IMB 

50 FORMAT (3 A 4, A 3 / / )
PRINT 56

56 FORMAT (24 II MATRIZ M * /  )
PRINT 11, ((BEATA (LJ), J =  1, 3), 1 =  1.3)

11 FORMAT (3F12.7//)
PRINT 57

57 FORMAT (6211 P Q R S T U
1COSENO/)

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

VECTl (1) = P  
VECTl (2) =  Q 
VECTl (3) =  R 
VECT2 (1) = S  
VECT2 ( 2 ) =  T 
VECT2 (3) =  U 
D015 1=1 ,3  
DO20 J =  1,3



SYMBOLS FROM NON-COMMON STATEMENTS

A 00060
COMF1 00032
I 00106
L 00125
PROD2 00132
SECON 00076
VECT1 00024
Y l 00136

ALFA 00064
COMP2 00040
IMB 00054
M 00126
Q 00112
T 00120
VECT2 00046
Y2 00144

BEATA 00002
COSEN 00150
J 00107
N 00131
R 00114
THIRD 00100
W 00102
Z1 00140

BETA 00066
FIRST 00074
JL 00152
P 00110
RON 00104
U 00122
XI 00134
Z2 00146

C 00062
GAMA 00070
K 00124
PROD1 00127
S 00116
V 00072
X2 00142

LIBRARY FUNCTION LIST

FORMAT 00001 
SQRT 00013

CAKDRE 00003 PRINTE 00005 SIN 00007 COS 00011

PROGRAM PREFACE:

COMMANOS CONSTANTS
00670 00053

RESERVE LOC.
00161

COMMON LOC. 
00002

COMMON IXR. 
00010

REL. ENTRY PT. 
00016
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Cvcz

WORDS IN PROGRAM 10101 LOCATIONS USED BY PROGRAM 
(EXCLUSIVE OF COMMON STORAGE)

10077

COMMON INDEX BASE 00007 LOGICAL EQUIMENT TABLE BASE 0315

FORMAT BASE NONE INPUT/OUTPUT LIST AREA BASE 03144

COMMON STORAGE BASE 37775 PROGRAM TRANSFER VECTOR BASE 03153

PROCEDURE
COMMAND BASE

00013 FABREG
03162 RESERVE STORAGE BASE 04125

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00015 SIN
07723 RESERVE STORAGE BASE NONE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00017 COS
10040 RESERVE STORAGE BASE 10076

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00021 SORT
07634 RESERVE STORAGE BASE NONE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00023 FORMATOP
04306 RESERVE STORAGE BASE NONE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00025 CARDREAD
07013 RESERVE STORAGE BASE NONE

SUBROUTINE
COMMAND BASE

00027 PRINTER
06525 RESERVE STORAGE BASE NONE

INITIAL PROGRAM ENTRY POINT 03230
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VANADINITA
MATRIZ M * *

1.0000000 0.0000000 — 0.0000005
3.5773501 1.1547005 — 0.0000008
3.0000000 0.0000000 2.4061019

P Q R s T U COSENO

1. 0. 0. 1. 0. 1. 0.6346368
1. 0. 0. I. 1. 0. 0.8660254
1. 0. 0. 1. 1. 1. 0.7084586
1. 0. 0. 2. 0. 1. 0.8541361
1. 0. 0. 2. 1. 0. 0.9449112
1. 0. 0. 2. 1. 1. 0.8583597
0. 0. 1. 0. 1. 1. 0.7728102
0. 0. 1. 1. 0. 1. 0.7728102
0. 0. 1. 1. 0. 2. 0.9250558
0. 0. 1. 1. 0. 3. 0.9645165
0. 0. 1. 1. 1. 1. 0.5751359
0. 0. 1. 1. 1. 2. 0.8149264
0. 0. 1. 2. 0. 1. 0.5200490
0. 0. 1. 2. 1. 1. 0.4180963
0. 0. 1. 2. 1. 2. 0.6772594
0. 0. 1. 2. 2. 1. 0.3316317
0. 0. 1. 2. 2. 3. 0.7256338
0. 0. 1. 3. 0. 1. 0.3761035
0. 0. 1. 3. 0. 2. 0.6302712
0. 0. 1. 3. 0. 4. 0.8514604
0. 0. 1. 3. 2. 2. 0.4877576
0. 0. 1. 3. 2. 3. 0.6423342
0. 0. 1. 3. 3. 2. 0.4243968
0. 0. 1. 4. 0. 1. 0.2912331
0. 0. 1. 4. 0. 3. 0.6743684
0. 0. 1. 4. 1. 2. 0.4692971
0. 0. 1. 4. 1. 4. 0.7283328
0. 0. 1. 4. -2. 3. 0.7256338
0. 0. 1. 5. 0. 1. 0.2366270
0. 0. 1. 5. 0. 2. 0.4379026
0. 0. 1. 5. 0. 3. 0.5899441
0. 0. 1. 5. 0. 4. 0.6977973
0. 0. 1. 5. 2. 2. 0.3633306
0. 0. 1. 7. 0. 2. 0.3285993
0. 0. 1. 7. 0. 4. 0.5711681
0. 0. 1. 7. 0. 5. 0.6562794
0. 0. 1. 7. 0. 6. 0.7220813
0. 0. 1. 7. 2. 0. 0.0000006
1. 0. 1. 0. 1. 1. 0.7986177
1. 0. 1. 1. 1. 1. 0.8940853
1. 1. 0. 1. 1. 0. 1.0000000
1. 1. 0. 2. 1. 0. 0.9819805
1. 1. 0. 3. 1. 0. 0.9607689
1. 1. 0. 3. 2. 0. 0.9933993
1. 1. 0. 4. 1. 0. 0.9449112
1. 1. 0. 5. 1. 0. 0.9332565
1. 1. 0. 5. 2. 0. 0.9707253
1. 1. 0. 5. 3. 0. 0.9897433
1. 1. 0. 7. 2. 0. 0.9522166

* EXECUTION TIME (IN CENTIHOURS): 1 *
* TIME TO COMPILE, ASSEMBLE AND OR LOAD IN CENTIHOURS 2
* TOTAL TIME IN CENTIHOURS 2
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B. C., por Ivan F. W ilson, 1948. $ 20.00 M.N.
54. —P aleontología  y  Estratigrafía del P liocen o de Ycp óm era ,

Edo. de Chihuahua (Primera Parte), por John F.
L ance, 1950. $ 20.00 M.N.

55. —Los E stu d ios Paleobotánicos de M é x ic o , por M anuel

M aldonado Koerdell, 1950. $ 20.00 M.N.
56. —Las P rovincias G eohidrológicas de M é x ic o , (Segunda
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Pt. III.— Sistem ática y  Distribución de los Foram iníferos  
R ecientes de la Laguna de Térm inos C am peche, 
M é x ic o , por A gustín Ayala , 1963.
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peche, M éxic o , por A ntonio García Cubas, 
1963.

68. —Sistemática y  D istribución de los Foram iníferos R ecien tes

de la “ Playa W a sh in gton 9 al S .E . de M atam oros, Tam ps., 
por Luis Rafael Segura V., 1963.

69. —Geología del Area delimitada por el Tom atal, H uitzuco y

M ayanalán, Estado de Guerrero por José M a. Bolívar, 
1963.

70. —D erram es Cineríticos Las Am éricas de la R egión  de E l

Oro Tlalpujahua, Estados de M é x ic o  y  M ichoacán, parte 
centromeridional de México por Carl Fries Jr., C. S. 
Ross y A lberto Obregón Pérez. En preparación (Being 
prepared)

< 1.— Estudios G eológicos en los Estados de D urango y  San  
Luis Potosí, por Diego A. Córdova, Eugenio Cserna y 
A lejandro Bello Barradas, 1963.

72. —Revisión Crítica de los M inerales M exica n os, la PLU-
MOSITA, por Francisco J. Fabregat G., 1964.

73. —Contribuciones del Laboratorio de G e  ocronom etría.
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