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Caliza grisicea, pulverulenta cretosa.

Calcita microgranular, afanitica, con abundantes cavidades coute-
niendo unas, calcita acicular v otras, attapuigita. Escasa dolomiti.
zacién.,

Origen sedimentario marino.

Caliza, dolomita escasa. 49.32% Ca0O, 1.97 MgO, 41.13 CO..

Igual localidad. Arcilla o “sacalum”.

Arcilla verde, plastica, en masas lenticulares o estrechos horizontales
en calizas grisiceas pulverulentas cretosas (Fig. 13),

Origen sedimentario marino.

Attapulgita.

Attapulgita. 52.68%, SiO,, 11.08 AlL,O, 10.23 MgO, 0.84 CaO.
0.28 FeO, 1.80 Fes0,, 0.37 TiO,, 8.70 H,O~, 10.44 H,O+, 8.70
pérdida a 80°, 2.24 a 200°, 6.31 a 400° y 1.89 a 700°,
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ANALISIS D}L LOS REFLEJOS DE UN ROENTGENOGRAMA
Y DETERMINACION DE SU GRUPO ESPACIAL

RESUMEN

Programa de computacién electronica para el andlisis de los reflejos de un
rémtgenograma, por paridades de sus respectivos indices, y seleccion del grupo
espacial correspondiente.

ZUSAMMENFASSUNG

Komputerprogramm fiir die Reflexanalyse von Rontgenogrammen.anhand der
Geradzihligkeit ihrer Indizes, und Auswahl der entsprechenden Raumgruppen.

Introduccion

Al problema de la numeracién de los reflejos de un roentgenograma, esto
es, al de la signacién de sus indices, sigue otro no menos importante cual es
¢l de la interpretacion de éstos para deducir los elementos de simetria de su
celda elemental, su tipo de red y el grupo espacial a que pertenece el cristal
en estudio.

Esa numeracion de reflejos puede lograrse tanto a partir de los diagramas
de polvo de la sustancia, cuanto de sus diagramas de cristal tnico. Claro
estd que cuanto mas individualizados resulten los reflejos, tanto maés precisa
serd su numeracion y menos ambigiiedades acarreard su interpretacién. Ello
se logra con los métodos de Buerger v de Weissenberg; en menor grado con
los de cristal oscilante ... y con mayor incertidumbre empleando diagramas
de Debye. Para éstos en particular, la interpretaciéon que se ofrece con este
diagrama permite un medio de afinarlos, analizando y suprimiendo los titu-
beos que pudieran llevar a incompatibilidades.

Para la interpretacién de los diagramas, se hace preciso observar las “extin-
ciones sistematicas”, o lo que es mads facil, las condiciones de reflejo de las
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manchas presentes, por la paridad de sus indices. Existe una relacién entre
los reflejos presentes y la existencia de los elementos de simetria de la red
cristalina.

Estas condiciones de paridad son sencillas para un simbolo en particular;
mas se convierten en una labor casi inabordable al tenerlos en cuenta a todos
ellos. Con este objeto se ha redactado este programa de ccmputacion elec-
tronica.

Descripcion del programa

1. Una primera parte tiende a redactar el encabezado del problema. Dis-
pone los datos generales de la especie cristalina: su nombre, las constantes
paramétricas y angulares de su celda elemental, su relacién paramétrica y la
singonia que comporta.

2. Analisis de los reflejos: Para ello se requiere la lista de indices de todos
los reflejos observados. La computacién examina cada simbolo con respecto
a las condiciones de paridad citadas en la “Tabla de referencia” que se con-
signan después de ese andlisis. Para ello se procede a determinar a qué tipo
de reflejo pertenece (HKL, HKO, HOOQO, ...) y atn a qué subtipo puede
referise (HHL, HHL, HHO, ...).

Es preciso hacer notar que en obsequio a la generalizacion del problema,
se utilizan los indices HKL de Miller, atin para la designacién de cristales
exagonales v trigonales, y en estos simbolos, HKIL, se prescinde del tercero,
por tratarse de ejes homogéneos.

Cuando se cumple la condicién de paridad indicada, el programa lo sefiala
por un 0, y en caso contrario, por un 1. Las casillas que no pertenecen al
tipo de reflejo analizado, se llenan por 1; si todas las casillas de un tipo
de reflejo determinado tuviesen 1, querria decir que su simbolo no cumple
con la condicién de paridad analizada, v el programa coloca un 0 en la

primera correspondiente, esto es, en la de la de incondicionalidad de tal
reflejo.

Sin embargo, la incondicionalidad del primer reflejo, que pertenece al
grupo de los tipos HKL y que sirven para la determinacion de la red de
Bravais, se fija de modo diferente. Depende de las 14 primeras cendiciones:
si s0lo hay cero en la 22 condicion, la red es I centrada; asi como si la 3%,
0 4% 0 5% es cero, la red serd de caras C, A o B centradas respectivamente; mds
si las tres, 33, 4* v 5* son ceros valavezla 73, 8 v 9% o la 129, 132 v 142
(mas no ambos grupos) fuesen ccro, la red serfa F de caras centradas. De
no cumplirse estas condicioncs de manera clara (que conviene examinar con
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cuidado, sobre todo en las columnas 72 a 14*) o de presentarse simultdnea-
mente varias redes centradas posibles, la red se determina como P primitiva.

Analizados asi todos los reflejos considerados, luego de una linea de guio-
nes que marca la escala de numeracién de las casillas, se coloca una linea
iniciada por HKL que arrastra los 0 que se hubiesen encontrado: esta linea re-
presenta las condiciones totales del diagrama. Todos estos casos se han de
tener en cuenta (que el programa realiza automdticamente) al establecer
la comparacién con las condiciones de reflejo indicadas en las Tablas Inter-
nacionales. Para ello, esto s, para la eleccién inmediata de los grupos espa-
ciales que puedan ser congruentes, se establece la comparacién de la linea
KL con todas las condiciones generales sefialadas en dichas Tablas Inter-
nacionales, examinando cudl grupo espacial pueda encajar en el diagrama
~studiado, quedando al investigador la eleccion definitiva entre los pocos
~asos congruentes. Para facilitar esa eleccion, el programa elimina los grupos
cue no sean de la singonia asignada al cristal, por las deducciones geomé-
iricas que se citan con base en las dimensiones de su celda elemental.
Ademas, entre los grupos seleccionados, toca al investigador retener sélo los
que tengan la red de Bravais que se haya determinado por el programa.
Esta tltima eleccién, asi como su'confirmacién por los elementos de simetria
espacial posibles, son muy subjetivas y se ha preferido no someterlas al auto-
matismo de la computacién, toda vez que la orientacion del cristal podria
ser diferente a la que se considera standard en las Tablas Internacionales.

En el lote de los grupos espaciales colocados entre los “Datos” del pro-
grama, se han analizado las condiciones generales de los reflejos, y se han
afiadido en tarjetas duplicando solo las de reflejos especiales (entre parén-
tesis en las Tablas Internacionales) que puedan tener manchas de posiciones
equivalentes generales.

Esa eleccion se puede guiar por la determinacion mmedlata del simbolo
del grupo, con los criterios que se analizan en la tltima Tabla del programa.
Con este objeto se recuerda que:

Los grupos de la simetria de posicidn se designan:
1. Por una letra mayuscula que indica el modo de Bravais

P,AC B, LF R H

2. Una letra mindscula o cifra que indica a/ tratandose de un eje, que

es paralelo a a
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b/ tratdndose de un elemento inverso (m, b, ¢, n, d), que es paralelo

=
a los ejes b, c.

3. Como en 2:.

a/ que el eje es paralelo a B

b/ que ¢l plano es paralelo a Z, c

4. Como en 2:

a/ que el eje es paralelo a I

b/ que el plano es paralelo a Z, b.

Las otras explicaciones aclaratorias aparecen entre los resultados como
“Tablas de referencia”, y el mecanismo de funcionamiento del programa
"se coloca como comentarios que le preceden.

Es de hacer notar que se ha tenido en cuenta la presentacién del cristal
como s¢ considera en las Tablas Internacionales, a las que conviene dirigirsc
para lograr datos complementarios.

Es para mi un grato deber reconocer la valiosa ayuda recibida del Ing,
Javier Esquivel Esparza en las revisiones tan laboriosas de los criterios de
extincién y en las discusiones sobre algunas exclusiones de incompatibili-
dades que fucron necesarias para lograr su marcha satisfactoria.
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PROGRAMA 140
FORTRAN IV,= BURROUGHS 6700,= RCL

CALCULD CRISTALOGRAFICO,= ANALISIS DE LOS REFLEJOS DE UN RDENTGEND GRAMA ¥y
DETERHINACION pt SU GRUPO ESPACIAL

YA LOGRADA LA LI5TA DE REFLEJOS DE UN CRISTAL POR DIFRACCION DE RA YOS X»
POR CUALQUIER NETODO ROENTGENOLOGICO (DE DEBYE O DE CRISTAL UNICO) SE EN=
FRENTA UNO ¢ON LA DIFICULTAD DE ASIGNAR LA PARIDAD DE CADA UND DE ELLOS Y
DE LA ELECCION pDEL GRUPD ESPACIAL PUOSIBLE,

MEDIANTE ESTE PROGRAMA SE TIENDE A FACILITAR ESA INDAGACION Y L A INVESe
TIGACION DE LOs ELEMENTOS pE SIMETRIA DE POSICION qUE LE SON CONGR UENTES,

TLRJETAS DE pATOsy

*JETA 1,= DATOS GENERALES.
<0LSel A 184" HOMBRE DE LA ESPECIE MINERALOGICA EN ESTUDID (3A6)
w0LSe19 A 39, PARAMETROS FUNDAMENTALES DE LA CELDA ELEMENTAL C3F7 »8)
cOLS,40 A 57,= ANGULOS FUNDAMENTALES EN GRADDS Y FRACCION DECIMAL (3F6.2)
cOLSe38 A 664 UND DE 1.0S SIMBOLOS GENERALES HKL EN EL QUE SE NOTA SE H"K+|
=3N 0 =H+K+L=31, PARA DISTINGUIR ENTRE LAS SIGNONIAS EXAGONAL Y TR IGONAL.,
Eg;g)OATD ES SOLO NECESARIO CUANDO SETUVIEREN 120 COMO VALOR DE GAMA,
COLS+67 A 724™p0S yALORES QqUE CONTROLAN EL ANALISIS DE REFLEJOS (2 13)
M= PARES pf TARJETAS DE LOS GRUPOS ESPACIALES QUE SE CONSIDER EN.
NK= NUMERQ DE TARJETAS DE INDICES.
TARJETA 2 Y SS,= DATOS DEL PROBLEMA, UNA TARJFTA POR CADA SINROLD DE

LRI A IR OO OO0 00

b e S R e L
TA;Sngkgxlugéfé BLOQUE DE TARJETAS. ESTE BLOQUE 4 C

LA IMPRESION DE UNA TABLA DE REFERENCIA PARg LAH?N$ERggE$:§IggNg;A ?Izc§é§5
Tkkcﬂgi kD? §§55E383Q32A3é1¢223éTA50 CON DpOS DE ELLAS EUR CADA UND p E LOS GR

T:;géTisifCIALEs DE COMPARACION, ESTOS PARES SE HAN DE INDICAR EN 4 pE LA T

EL BLOQUE PUEDE TENER yARIAS SERIES= UNA

TORIOS» OTRA CoN 0s EVENTUALESS OTRA N AQUE
TARGETA 5 Y $S,= g5 ueL RA CON AQUELLOS MAS (05 ESPECIA LES» ETC

5 LOQUE Df TARJETAS, CON LA INTERPRETACION Df LOS Rp FLEJOS A
giﬁizogsiklMggTos DE SIMETRIA QUE PUDIERAN ORIGINARLOS. ESTOS DATS s EERHI'
R e CRIBIR DIRECTAMENTE EL GRUPD ESPACIAL Y CONFIRWAR FL ELEGI po ANTER

*

CON LOS REFLEJOS GENERALE § OBLIGA

la N Rz X2 N Ral POICIIOIODIOIDID Y OO T

'*""*"**‘*‘ttftQtt*tiﬁﬁiit**ﬁ‘iﬁiﬁﬁttittitit..‘.§*§‘***,...**“ PPy

DIMENSION 1¢500 03sL(500 110,5

DIMENSION rr(293;§§5° LERDIITEISE00 1PRC10, 500,
DIMENSION EEC13,3p) ‘

PRINT 88888

88888 FORMAT (' UNIVERs]
DAD MACIONAL AUTONOMA DE
* DE GEOLOGIA'27, 14Xy ta o0s x & % 40570 6%00 L noansont /10X TINSTITUTY

6Xs ! TORTY
*RAFIA S/088X0 s % & w o « 29777 ’ 'LABORATORIOD dE CRISTALDG
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TURA DE DAYODS
READ LsMAMSNEM,NIMaA2BsCHrALIBE,GA»TTS1K,)ILsMaNK

FORMAT(3A6,3F7,8,3F642,513)
SENTACION DEL CRISTAL

PRINY 24sNaAM» NEMSNIM
FORMATC10X, *NOUBRES *23A627/)
PRINT 2SsA,AL?Bs»BESC»GA

FORMAT(10X, 'CELDA ELEMENTALY As *»F7,8,3X, 'ALFA= +,F6,25/,28%X,'Be
* VT els3Xs *BETAS *9F6,2,/7528X5'Cu YoFT As3X2"GAMAS '»F6422/7)

RE= A/B

Ci=C/B

PRINY26,RE,CI

FORMAT(15Xs "RELACION PARAMETRICA=®sF744,° t 1 1°,FT85//)
PRINT 27

FORMATC(IO0X, *SINGONIA= )
IF(AL.EQ,BE.AND BE ,EQ,GA,AND,GA,EQ,90,) GO TO &
IFC(AL+EQeBE«AND«BFEJEQe90, . AND«GAJNE,904) GO TO 5
IF(ALWNE,BEsANDJBELNESGA) GO TO 6
IFCASEQ.BsANDeBLEQ.C) GD TD 7
IFCA,EQ.BsANDeB,NE,C) GO TU 8
IFCAINE.BoANDeB,NELC) GO TD 9

IF(GA+EQe1204) GO TO 10

PRINT 22

FORMAT (20X, 1H+, tMONOCLINICA, 1 POSICION,*,»//)
SIN=6

GO TO 18

LY==II+IK+1L

HY=1I=1K+IL

KX=MOD(LY»3)

LX=HOD(HY»3)

IF(KXeEQeQ, OR,LX.EQs0,) GO YO 11

LE=II~1K

LQaMOD(LE,3)

IF(LQeNELO) GO TO 18

PRINT 23

FORMATC20%X, 1H*, YEXAGONAL . *5//)

SIt=3

GO TO 18

PRINT 12

FORMAT(20Xs 1H, ' TRIGONAL*»/7)

SINx4

GO TO 18

IF(BEGNE.90¢+AND,GA,EQ,90,) GO TO §3
IF(BEEQe90evANDGAINE.90.) GO TO 14
IF(BE«ME«90¢ e ANDeGASNE.20,) GO TO 15

PRINT 16

FURM;T(ZOXo1u0,'HUNUCLINICA, 11 POSICIGH,',//)
SIN=

GO TO 18

PRINT 17

FORHAT (20X, 1H*, *TRICLINICA.'»/7)

SinN=8

GO TO 18

PRINT 1o

FORHAT(20X, 1H®, *CUBICA,'»//)

SIti=1

GO TO 18

PRINT 20

FORMAT(20X, 1H*, *TEYRAGUNAL,."»/7)

9
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SIN=2
GO TO 18
PRINT 2%

21 FORMAT(20X,$H*, 'QRTOCLINICA'»//)

18
¢ LEC

SIN=5

CONTINUE

TURA DE REFLEJOS
PRINT 3

3 FORHAT(//'ZBX"SELECCION DEL GRUPO ESPACIAL.‘//3X;'REFLEJDS';20X:
*CONDICIONES DE PARIDAD,'p//213Xs '8 10 30

i00

Yo 40 . 50 .
*00 e '/

60

70

13X, t4mme mocnjucea munainenn

*

80 . 90 . 1

TEswjesse eteaiNees -

tosmyomoe -.--6.---..---#----.-.--¢---- ymEEs et an sausjenma ‘-' 2/}

L ]
DO 94 N=isHK
READ 100,I(NI#K(NI»LIN)
FORHAT (313)
MA=T(NI+KCNI+L(N)
MBaICNI+KCN)
MCaK(N)+LCN)
MDaT(N)Y+LCH)
ME=IC(N)=K(N)
MG=2*K(N)+L (N}
MLE2*K(NI+L(N) =1
MMl (N)={
MH=K(NY+LCNI=I(N)
MI=TCNISLONY=K(N)
MJ2TCNI+KCNI+L(N)Y=2
MK=ICNJeK(NI+L(NI=1
MN=L(N)+1
MO=L(N)=2
MPaL(N)+2
MS=K(N)=1
MT=I(N)=1
M@=1(N)=2
MRaK(N)=2
JI=I(HN)
JK=K(N)
JLaL(N)
JARK(MN)+1
JB=T1(N)+1
JCaI(N)=3
JD=K(H)=3
JE=L(N)=3
JG=ICN)+3
JH=K(N)+3
JJsL{N)+3
JMzI(N)=4
JN=KN) =4
JO=L(N)I=8
JPRI(N)+4
JO=K(N)+4
JRaLCN)+4
JS=ICHI+K(N)=1
JT2# TN +L(N)wy
JVE2#T(NI+LCND
JHap (N)+2
KIK2MOD(JI,2)
KJK=MOD( JK,2)
KKK=MOD(JL,2)
KLK=MOD(JL,3)



R

30
31

32
33

34
35
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=MODCJL,4)

K T a6 0R v Ko EQ.0¢OR4JL 4EQ,0) GO TO 105
TIFCJTeEQeJKe DR JToERs (™JK)) GO TO 101
K1=MOD(MA»2)
K2=M0D(HB,2)
K3=MOD(HC»2)
Ka=MODC(HD»2)
IP(2,N)aK1
IPC3sNI=K2
IPCAsN)=K3
IP(SsNI=KA
1P(6oN)SHOD(MG,2)
IP(72H)®KIK
1PC8sNI=KJK
1P(9sNYmKKK
IPC10sN)=MaD(MK»2)
IPCLLaN)=HOD (IS, 2)
IPC12sN)=HOD(MT,»2)
IPC13»N)=MOD(MS,2)
IPC1A,N)=MODC MM, 2)
IPC15N)SHOD(IT,2)
IPC16pN)=MUDCHL,2)
IPCLTsN)=KLK
IP&18,N)= HODCHE, )
IPC19sN)= HODCHH,3)
IX=IP(18,N)
1Y=IP(7sN)
1Z=IP(8,N)
IXX=IP(92H)
IF(IXsEQ0) GO TO 30
IP(20,N)=l

G0 TO 31
IP(20sN)=MADCJLs2)
IFCIYWEQ.0,AND,IZ,EQ.0) GO TO 32
1P(21sN) =y

GO TO 33
IPC21»N)I=HOD(JIL 3)

IFCIYeEQ 0, AND, IZ,EQsO AND. IXX,EQ,0) GO TD 34

1P(22sN) =}

GO TO 35
1PL22sM)=HOD(MAL &)
IP(23>N)=MOD(MAL &)
IPC24,N)=MOD(JY, 4)
1P(25,M)=MDD(MG,4)
1PC26sNISMOD(JIs4)
IPC27T,N)=MODCJKI &)
IPC28,N) =KMK
IPC28,NI=HOD(MQ,4)
1PC30,N)=MaDCMR, &)
1P(31,N)=HOD(MHG, &)
IP(32,N)=MOD(J1,8)
1P{33,N)=MODC(JK»8)
IP(34,N)=MOD(JL,8)
1PC35,NI=MOD(HT,8)
IP(36sN)aMOD(Ms,8)
IPC3TNI=MOD(HN,8)
1PC38,NISMODCJIB,8)
IPC39sN)aMOD(JIALS)
IPC40s NYSHOD(MY, 8)
IPC41,N)nMODCJIC,B)
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¢ REFLEJOS HKL INCONDICIONADDS

69

a7
86

1014
120
102

€ REFEJOS HHL INGONDICIONADOS

88

89
90

103
124
104

IPC425N)=H0OD(JD,8B)
IPC43,N)Y=HOD(JES8)
IPC44,NI=MOD(JG,8)
1P(45sN)=M0D(J}H,8)
IPC46sNISHODC(I s 8)
IPC4T7oNY=MOD (I, 8)
IPC4BaNI=MODCINSB)
1PC49sN)aMON(J0,8)
IP(50sNY=HOD(Jp,8)
IPC51sN)=MOD(Jg,8)
IP(S2sNY=HON(JRLB)

D0 69 UJ=2,52
IAMRIPCJsN)
IFCIAMGNE,0)IAN=]
IAG=IAM+IAG
CONTINUE
IAZ=51=1AG

IFCIAZLNE,0) Gp TO 87

IPCIaN)=0
G0 TO 86
IP(isN)mY
CONTINUE
G0 TO 102
DO 120 J=y,52
IP(JsN) =}

IFCJIIWEQ.C=UK)) GO TO 403

IP(S54sN)=KIK
IP(55,N)=KKK
IP¢56sNY=MDOD (MM, 2)
IP(S5ToNYI=KLK
IP(58,N)=KHK
IP(59,N)=MOD( MD,2)
IP(60»N)=MOD( JVs4)
IPC61sNYI=MODC JL»6)
IPC62,N)Y=MADC HMs6)
IPC63sNI=MODC MM, 6)
IPCOA»NY=MNDC 1HD»6)
IPC65,N)ImMODC JWs6)

DO 88 J=54,65
IBM=xIP(JsN)
IFCIBMaNEL0) IBy=y
1BG=1BM+1Bg
CONTINUE
IBZ=12=1BG

IF(IBZ.NEs0) Gg TO 89

IP(53,N)=0

GO 10 90
IP(53,N)=1
CONTINUE

GO TO 104

DO 121 J=53s65
IP(JoN)I=]
IPC67 s N)mKKK
JX=MOD(MD» 3)
IP(68sN)=JX

IFC(JIXsEQs0) GO TO 36

IP(69sN)=)
GO TO 37

43
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36 1PC69,NI=MOD(IL2)
37 IP(T0,N)I=HMODCJILSG6)
IP(T1aN)=MOD(MHL6)
IPC72sN)aMODCMYS6)
IPCT3,N)2M00DCH0,6)
IPC74,H)3M0DCINHI6)

00 38 y=67,74
ICH=IPCJPN)
1F(ICM NE 40)ICHay
ICGalCM+1Ce

38 CONTINUE

1C2=8=1CG
IF(ICZLNE.0) GO TO 39
IP(66sN)=0
GO TO 40

39 IP(66sN)m]

40 CONTIMUE £
GO TO 106 y

105 DO 122 J=1,74

122 (PCJsN)=1

106 IFCJILEQ,0,AND, UK NE,O,AND JL(NE,0) GO TO 107
DO 123 J=75s83

123 1P(JsNI=}
G0 10 108

107 1P(76sN)=KJK
IP(T7+H)=KKK
IPC78N)=MOD(M,2)
IP(79sN)BKHK .
IPC80,NYEMOD (M, 2)
IP(81,N)=MODCMC,4)
1PC82sNY=MOD(ME »2)
1P(83,N)=MOD(NGr48)

¢ REFLEJOS OKL INCONpICIONDADOS

DO 41 UJmT6s83
10H=IPCJIN)
IFCIDMGNE0) IDya
10G=IDM+IDG
81 CONTINUE
102=8=106G
IF(IDZLNEVO) GO TO 42
1P(75sN)=0
GO TO a3
42 IP(75+N)=}
&3 CONTINUE
108 IF(JIeNEsOLAND, JKeEQeOsANDJJLINESO) GO TO 109
DO 124 J=84,88
124 1P(JsN)my
GO TO 110
109 IP(B5,N)=KIK
IPCB6s N) KKK i
1PCB7,N)=MaD(Hp, 2) i
1PC8B,NIaMOD(MD,4) ]
¢ REFLEJOS HOL INCONDICIONADOS
DO 44 J=B85,88

1EM=IP(JsN) :
IF(IEM(ME,0) TEN=] 4
TEGalEN+IEG i

&4 CONTIMNUE |
1EZ=8=1EG
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IFCIEZL.NEL0) GO TO 45
IPCBAsNI=0
60 'TO 86
45 IP(8AsNI=}
46 CONTINUE
110 IFCJTONEJO,AND, UKo NEsOoAND.JLoEQs0) GO TO 1118
DO 125 J=89,%3
125 1P(JsN)=g
60 710 112
111 IP(90,NI=KIK
IPC91sNI=KIK
1PC92,N)=MOD(HB,2)
1PC93,NI=MOD(MB,4)
¢ REFLEJOS HKO INCONDICIONADOS
DO AT J=90,93
IHMEIP(JoN)
1FCIHM NEo0) IHH=]
IHG=IHM+IHG
47 CONTINUE
IHZ=4=THG
IFCIHZWNES0) GO TO 48
1P(892N)I=0
GO TO 49
48 IP(89sN)I=]
49 CONTINUE
112 1FCJT.EQeJK) GO TO $13
DD 126 Jm94s95
126 IP(JsN)=Y
GO TO 114
113 IP(95sNI=KIK
¢ REFLEJOS HHO INCONDICIONADDS
IIMEIP(95,N)
IFCIIM.EQe0) Gp TO 50
IP(94sN)=0
GO TO 51
50 IP(94rN)=}
51 CONTINUE
118 IFCUTeNE«O AND, UKeEQeOsAND, JLoEQeO) GD TO 115
D0 127 U=9¢,98
127 1P(J2N)=Y
G0 70 116
115 IP(9T+N)I=KIK
1PC98INI=MADC(JILL4)
¢ REFLEJUS HOO INCONDICIONADOS
DO 52 J=97,98
TUM=1P(JsN)
IFCIJMeNE$O) TUN=Y
1JG=1JM+ TJG
52 CONTINUE
107=2=1J6G
IFCIJZ,NEC0) GO TO 53
IP(96,N)=0
GO TO 54
53 IP(96sN)al
54 CONTINUE
116 IF(JIsEQeOAND, JKeNEe Qo AND.JLoEQ.0) GD TO 117
D0 128 J=99,101
128 IP(J2N)=}
G0 TO 118
117 IP(100,N)sKJK




46
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1PC101,N)I=MODC 4K, 4)

¢ REFLEJOS OKO INCONDICIONADODS

55

56
57
118
129

119

DO 55 J=100,10}
IKM=IP(JaN)
IFCIKMoNE,0) IKu=1
IKGsIKH+IKG

CONTINUE

IKZ=2=1KG
IFCIKZ.NESO) GO TO 56
IP(99,N)=0

G0 Y0 57

IP(99sN)=}

CONTINUE
IFCJI+EQeO AND  JKeEQeO W ANDJJLONESO) GO TO {19
D0 129 J=1022106
IPCJsN) =Y

GO 10 {30

1PC103, N)=KKK
IPC104,N)=KLK
IP(105,N)nKMK
IPC106,N)=M0DC JL,6)

¢ REFLEJOS OOL INCONDICIONADOS

58

59

130

501

500
94

62
63

64
61

D0 58 J=103s106
ILM=IPCJsN)

IFCILM NEZOIILH=Y
ILG=ILM+ILG

CONTINUE

ILZ=4=1LG
IFCILZ.NE«O) Go TO 59
1P(102,N)=0

GO 1O 60

IP(102,N)=y

CONTINUE

CONTINUE

DO 501 J=1,106

JIJ BIPCJSsN)
IF(JJJNELO) IP(JsN)I=]
CONTINUE

PRINT 5002 1(N)sKCNI2LCN)»CIPCJUIN)»J=12106)
FORMATC1Xs31323X,10611)
CONTINUE

DD 63 J=1,106

IFA=OQ

DO 62 KP=1,NK
IXI=IP(JeKP)
IFCIXILEQ,0) GO TO 62
IFARIFA+

CONTINUE

IFCIFA=NK) 64263264
IPCJsINK) &L

60 YO 6%

IPCJINK)I=O

CONTINUE

C EXCLUSION DE INCOMPAYIBILIDADES

INt=IP(22NK)
IN2=1P(3,NK)
IN3=IP(4,NKD
ING=IP(S,NK)
INS=TNL+IN24IN3SINA
IN6=IP(7sNK)
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IN7=1P(8,NK)

IN8=IP(9,NK)
IN9=IP (12, HK)
IN1O=IPCL13,NK)
INLEEIPCL14,NK)
IN12=IN6+IN7+INB
INI3=INO+INIO+INIY
INt4=IN2+IN3+114
IFCINS,EQ.0,0R,IN5,EQs2,NR,INS,EQ,4) GO TO 270
IFCINS,EQ.3) Gp TO 278
lr(INSQEQoioANDQINlQEQ-O) G0 To 270
IFCINSEQel1 e ANDoINLWEQW1,ANDe INIA,NE.O) GO TO 270
IFCINY4 . EQ,0,AND,IMI2,EQ,3,AND,IN13,EQ,0) GO TO 271
IFCINLIALEQ.OvANDsIN12+EQ4O.AND,IN13,EQe3) GO TO 271¢

270 IPC1»NK)I=0
60 TO 272

271 IPC1sNK)=]

272 CONTINUE
PRINT 65, CIPCJsNK)»J=1,106)

f‘x'.:; FORHAT(I&X' 0--.----.--+---.----.’--‘--'.---‘.---..--n-+----'
*.a---+----‘-".+----'-n--+----.----+----'----Q----.----*----.-"//
“$3Xs'H K L'23X,106182/)

PRINT 303
3G, TORMATCI3Xp '+ ' 51Xa 1+ 012X "4 58Xs "+ 0BXs T+ 5 8Xp P 4158%, 04 &+ & 40
/13%s PHKLY 289X, "HHL ' 2#10Xs *H=HL* s 5%, ' OKL ' »6X5 "HOL ' » 2X» * HKO ' 2 X» *HHO
*1. 00K00OL'»//)
PRINT 304
30 o (MAT(//210%2 *TABLA DE REFERENCIA'»//)
J 302 JW=1,29
READ 300, (FF{UN,KZ)sKZ=m1,18)
3 FORMAT(TAG6,8A5,3A6)
PRINT 301» (FF(JH»KZ)2KZ=1,18)
501 FORMATC10Xs4A6,10Xs3A6512XKs4A5,12%Xs346)
302 CONTINUE
PRINT 70
70 FORMAT( /793X, 'POSIBLES GRUPOS ESPACIALESS',//)
DO 71 IA=1,M
READ 72,HRsDIZ?FRA»CCoND» CIPACI»T1A254210106)

72 FORMAT(5A5,2X#53115/227Xs5311)
1JUAROD
Iv=1
IW=52
1PER=0

"13 NV2=0
DO 701  J2=lVeIW
HHz IW=1V+}
NVIeIP(J25NK)
NV2aNV2+NVY
701 CONTINUE
IF(NV2.EQet4H) GO TO 702
DO 702 J3=1Vsly
NVaIP (J3,pK)
NWaIPA(JISIA)
IF (NW,NEs0) Gp 7O 702
IF(NH.EQ.NY) Gp TO 702
1JUARY
702 CONTINUE
IPER=IPER+
GO TO (703,704,70557065707>T08,709,710711,712)» IPER
703 1y=53

susaiataa
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708
705
706
707
708
709
710
?li

712

C 300
4014
402
403
404
405
406
407

75

71
211
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IN=65

GD 70 713
jv=66
IN=T8

GO 1O 713
[vs75
1W=83

GD 7O 743
1v=84
IW=88

60 Y0 713
1v=89
IH=93
GO TO 743
V294
IWn9S

G0 70 713
{V=96
IN=98
GO 10 713
V=99
IN=101
GO TO 713
1y=102
IWa106
GO TD 713 .
CONTINUE .
iethlke. o o1 1 |

xcL oE GRUPOS DE Ot , .

60 10 (aoo,on.noz.aosnaczf:oéfﬁgg?£32>(ggzoNIENDO TR TARUETAS]
IF(IA!GE.Z99QAND¢IA;LE,3$2) G0 TO 407 ’

?3(I2,§é.xsx.AND.IA.LE.zaé) G0 TO 807
?g(¥2.zé.268-huo.IA.LE.2§4> 60 TO 4:7
?g(lgogé-ZSTQANDoIA-LE.26T} G0 TO 407
?g(Ig.gé,sq.ANo.IA-LE'lSOJ 6o To 40:
TP CTANGE+3.ANDL TAVLE 38y g T0 407
§PCIRLEQ 1. 0R IAVEQL2) 60 10 agp

G0 YO 71

PRINT 75sNRsDI,FRANC
FORMATC1X?SAB2 10611 )
CONTINUE
FBANAT 2/ 10Xs S INTE
I

.;Alg, s:;; RPRETACIQN DE L0s REFLEJOS?
JP1=IPC1sNK) ’
JP2=IP (24 NK)

JP3alP(3sNK)

JPARIP(4sNK)

JPS=IP(52NK)

JP6a1P(TsNK)

JPTaIP(BsNK)

JPBRIP(92NK)

JPOmIP( 122 HK)

JP1owIp(13sNKD

C’ND'(IPA(LA:IA)aLA-1:106)

#//510X, 'HODD DF BRA

200
203
205
207
209
212
201

04

26
a8
2350
295
202
213
215
214

242
216

416
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JP11=IP(14,NK)
JP12=1P(18,NK)
JP13=1P(19,NK)
IF(JP1,NE,0) Go TO 203
PRINT 200
FORMAT(27X, *RED P PRIMITIVA'»/)
FORMAT(27X, *RED I CENTRADA'2/)

FORMAY(27X, 'RED € DE CARAS (001) CENTRADAS®,/)
FORMAT (27X, *RED A DE CARAS (100) CENTRADAS'/)
FORMAT(27X, 'REp B DE CARAS (010) CENTRADAS',/)
FORMAT(27X,'REp F DE CARAS CENTRADAS'»/)
IFCINS,EQ,0,0R, INS5,EQ,2,0R. IN5,EQ,4) GO TO 202
IFCINS EQe3+AND. IN14,EQe3) GO TO 204
IFCINS.EQe3+ANDeIN14oNE. 3 ANDPIN2,EQ.0) GO TO 206
IFCINS,EQe3+ANDsIN14.NEo3.ANDJIN3,EQ,0) 60 TO 208
IFCINS,EQ,3.AND, IN14¢NE, 3,AND,IN4,EQ,0) GO TO 295
IFCINS,EQe1AND.,IN1.EQ,0) GO TO 202
IFCINI2,EQu0eANDs INI3oNELO ORI INI2,NE, O AND, INI3,EQs0) GO TO 210
PRINT 203

G0 TO 216

PRINT 205

GD TO 213

PRINT 207

G0 TO 216

PRINT 212

GO T0 216

PRINT 209

GO TD 216

PRINT 200

IF(GACNE+1204) GO TO 216

1IF(JP12,NE,0) 6D TO 214

PRINT 215

FORMAT (27X, 'REp H EXAGONAL TRIPLEv, )
IF(JP13,HE.O0) GO TO 216

PRINT 242

FORMAT (27X, 'REp R ROMBOEDRICA OBYERSA'»/)
CONTINUE

PRINT 416

FORMAT (/»5%x,*=  REFLEJOS

49

“',6X,'ELEMENTOS DE SIMETRIA DE POSICI

*ON'26Xs "= SINGUNIAS ='2/25%X2 " *TI1p0ecONDICINN*ORIENTACION® CONPONENT

*ES * ST HBOLOS #*'a/siX,p '
JP148IP(97,NK) VESTs/)
JP15=1P(98,NK)

JPL6=1P(100sNK)
JPL7=IP(103,NK)
JP1B=1P( 1045 NK)
JP19mIP(105,NK)
JP20=1P( 1065 NK)
JP2181P(55,NK)
JP22=21IP(59,NK)
JP23=1P(60,NK)
JP24=IP(67,NK)
JP2581P(T6,NK)
JP26=IPCTT,NK)
JP27=21P(80,NK)
JP288IP(81,NK)
JP29=1P(85,KK)
JP30=IP(86,NK)
JP31=1P(BT,NK)
JP32=1P(88,NK)



50 -

250
217
218
219
252
220

221
222
223
253
224
225
224

227
228
229
230
231
232
233
234
235
23¢
237
238
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JP33=1P(90,NK)

JP342IPC91,NK)

JP352IP(92,NK)

JP362IP(93,NK) -
JP3T7=IP( 101, 1K)

JP38=IP(95,NK)

D0 250 J=1,32

READ 2172CEECT7, J)512=1s13)

CONTINUE

FORMAT(2Xs13A6)

IFC(JPL4,NE,0) GO YO 218

PRINT 2172 (CEE(C1Z, 02122151335 J21,2)
‘F(JP!S"‘E.O) 63 TO 219
PRINT 217» (EE(1Z,
IFCJPL16,NE,0) GO TO 252
PRINT 217, (EE(17, 4)512=1,13)
IF(JP37.NEL0) o0 TO 220

PRINT 2172 CEECTZ,5)51221,13)
IFCJPI7NE,0) g0 TD 221

PRINT2175 C(EECYIZ,U)+1Z21,13)5J2607)
PRINT217» (FEC17Z, 9),17=21213)
IFCJPI9.NELO) GO TO 222
PRINT 217, (EE¢17,
IFCJPL8.HEL0) g0 YO 223
PRINT217, (EE(1Z, 10),12=1,13)
1F(JP20.HE.,0) gD TO 253

PRINTZ217, (EE(1Z, 11),12=1,13)
IF(JP3B,NE,0) Gp TO 224

PRINT 247s(EEC12512)012=21513)
PRINT 225

FORMATC1Xs 'PLANDS )
1F(JP21,NE.0) GO TO 226
PRINY 217» (EE(§Z,
1F(JP22,NE.0) 60 TO 227

PRINT 217, (EE(17, 30),12%1,13)
PRINT 217’(EE(Ilr31)l12=!r13)
IFCJP23,HE.0) G TO
PRINT217» (EE(y2Z,
IF(JP24,NE,0) 6O TO 22
PRINT217» (EEC12, 29),12=1,13)
IFCJP25,0EL0) o0 o 230°
PRINT217s (EEC1Z, 18),12=21,13)
IF(JP26,NE,0) GO TO 231
PRINT2{7, (EE(1Zs 19)21281,513)
IFCJP27.HEL0) O TO 232
PRINT 217» CEECIZs
IF(JP28,NE,0) GO TO 233
PRIN?Z!T!((EE(IZ)J),IZ=1:13)'J=21:22)
IF(JP29.NE.D) GO TO 234

PRINT217» (FE(12Z, 283,121,113
IFCJP30L,NE,0) GO TO 235
PRINT 217s (EEC]Zs 23):12:1.13,
IFCJP31.NELO) GO TO 23
PRINT 217» (EE(1Z»
xch$321¥c OEEGD T0 2?’
PRINT 217»((EECIZrU)21Z21,13), 4=
IFCJPI3,NE.O) GO TO 238 12 d=26:27)
PRINT 217» (EE(1Z,
IFCJP34,NE,0) oD TO 239
PRINT 217, (Eg(12Z»

3),1221,13)

8),12=1,1)

28),1221,13)

32)'IZ=1313)
9

20),12=1,13)

253, 171,13

13)512=21,13)
183,1221,13)
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239 IF(JP35,HE,0) ¢o TO 240
PRINT 217, (EE¢1z,

240 TF(JP36,NE,0) GO TO 241
PRINT 217:((EE 2J)» =

201 CONTINGE (122,009 17251,13)03216217)
PRINT 304
PRINT 416
PRINT 217, ¢CEECIPE,ITA)»IPE=1,13),1TA= 1,12)
PRINT 251

251 FORWATC//s1Xs? PLANOS'»//)
PRINT 217 (CEECIPES,ITA)»IPE=1513),1TA=13,32)
:ALL EXIT
“ND

15),12=1,13)
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HKL, HHL HeHL oKL HOL  HKO HHOHOOOKOMN! LeHx2H (010} Cr2+n/2 " HONCI1340RT,
LeHnat (010) Craea/a 0 ORT,
CLaH)e2N
Ha2N (001 A/2 A MCI),TET,ORT,
{001) 8/2 B HC1),TET,O0RT,
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