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INTRODUCCION
El conjunto de programas de cálculo electrónico que aquí se ofrece, tiende a 

facilitar los problemas cotidianos de cálculo cristalográfico. Están escritos en 
FORTRAN y previstos para correrse en la computadora BURROUGHS 5500 del 
Centro de Cálculo Electrónico de nuestra Universidad; mas podrán realizarse 
asimismo en otras computadoras de menores alcances mediante muy ligeras 
adaptaciones.

En la WORLD LIST OF CRYSTALLOGRAPHIC COMPUTER PROGRAMS 
(Int.U. of Cryst.) se halla la referencia de unos 900 que se ocupan en resolver 
problemas estructurales, en afinar parámetros por mínimos cuadrados, en nume­
rar diagramas de polvo, . .  . tendientes todos ellos a obviar el número ingente de 
operaciones que implican. Empero, no se encuentran otros más sencillos, como 
los que resuelven los cálculos goniométricos y los primarios de exploración, muy 
frecuentes y no menos laboriosos en las labores cotidianas de nuestros labora­
torios.

Así por ejemplo, el cálculo goniométrico de un cristal, llevado mediante 
matrices, es labor de unas 3 - 4 horas con una calculadora de escritorio: con un 
programa se resuelve en fracciones de segundo.

Otras ventajas de la programación es el verse obligado a estudiar a fondo los 
inumerables aspectos del caso y criticar todas las facetas que pueda presentar, el 
evitar la reiteración de operaciones semejantes para uno y otro de los minerales 
que se estudian, el tener ya una pauta redactada con anterioridad para ios diver­
sos problemas que se presentan, ahorrando el planeo de actividades.

Aunque son varios los programas redactados, se proponen ahora unos cuan­
tos que se espera sean muy útiles en los Laboratorios de Cristalografía.
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CALCULO CRISTALOGRAFICO
PROGRAMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA
FORTRAN BURROUGHS 5500

COORDENADAS AZIMUTALES , p
El programa tiene por objeto el cálculo de las coordenadas azimutales p de 

una forma cristalina cualquiera, dadas sus relaciones axiales: relación paramétrica 
y ángulos en grados sexagesimales. Se requieren como datos adicionales las tar­
jetas de los símbolos cuyos polos interesan.

El cálculo se hace con base en la matriz M* de Bond, y viene a ser una 
variante del programa 2 , que calcula por el mismo procedimiento las distancias 
angulares entre los polos de cara dados por sus símbolos. En efecto, los arcos <p y 
p son los correspondientes al azimut del polo dado, contándolo desde el polo 
elegido como origen (arco <p) y el comprendido entre aquél y el centro de la 
proyección (arco p).

La matriz que se tiene en cuenta es la M* correspondiente al caso general 
triclínico, y el programa mismo se encarga de hacer las reducciones necesarias 
para cristales de cualquier otro sistema.

1 0 ctg/3
a sen (3 c

—v 1 V ct£ P — COS Oi
a w sen ¡3 b w c w

0 0 J_
c

eos 7  - cos a  cos By  =  —--------------------- ----------—
sen j3

V~1 + 2 eos o: cos]3 c o s7 - (c o s2a +  cos2|3 cos27 )
sen |8w =
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Como casos importantes de aplicación se han calculado las tablas de coorde­
nadas de algunas formas frecuentes, que son constantes en los cristales cúbicos, 
tetragonales y exagonales.
a). En las formas CUBICAS se calculan los arcos del polo hkl (PQR) correspon­

dientes a
el azimut entre hkO y 010 (STU), como
la altura del polo desde hkl hasta 001 (VWZ), como p

0 1 0
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Relaciones axiales: 1 : 1 : 1
90°, 90° 90°.

b) . De las formas TETRAGONALES, sólo tienen p constantes las prismáticas,
ya que las demás varían su inclinación con la longitud del eje c. En éstas, p = 
90° para todas, y en obsequio a la nitidez de la tabla se podría prescindir de 
este valor; y  es el arco entre hkO (PQR) y 010 (STU).

Sin embargo, toda otra forma piramidal hkl tiene el mismo que su pris­
mática hkO correspondiente, quedando por determinar su ángulo p. El pro­
grama queda abierto para cualquier polo de cara que se ponga en las tarjetas 
de datos.

Relaciones axiales. 1 : 1 : 0.5
90°, 90°, 9 0 ° ,

Se pone arbitrariamente 0.5 como tercer término de la relación paramétrica 
para que corra el programa, toda vez que en la tabla interesan sólo las formas 
prismáticas y dicho término no influye en ellas. Tratándose de una forma 
cristalina en concreto, se pondría su verdadera relación paramétrica y las tar­
jetas de polos que interesasen.

c) . con respecto a las formas exagonales (y trigonales referidas a ejes de Miller-
Bravais) valen las mismas observaciones generales hechas a propósito de las 
tetragonales. Sin embargo,

I o Téngase en cuenta que siendo homogéneos los ejes exagonales, los sím­
bolos de los polos se escriben hkl para generalizar, prescindiendo por 
convención del índice -i con el que suelen escribirse hkil y que resulta 
superfluo.

2o Se admite la posición axial G (l) de Goldschmidt, por ser la más emplea­
da, según se representa en la figura. De preferir la posición G(2) habría 
qué elegir otro origen de azimutes.

Relaciones axiales: 1 : 1 :  0.5
90°, 90°, 120°,

3o Tratándose de cristales trigonales con notación de Miller, se pueden 
cambiar a exagonales los símbolos de los polos, habida cuenta de su 
correspondencia, o resolver directamente sobre índices romboédricos 
cambiando el nombre de los polos de origen.

ADVERTENCIA: Los ejemplos calculados tienen una doble importancia:
a). Calcular exactamente los ángulos, hasta una aproximación de la segunda cifra
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decimal en los segundos de arcos, formando así unas tablas de precisión. Las 
citadas por el Dana’s System, en su volumen I, carecen de esta aproximación. 
Como sus términos fueron calculados trigonométricamente, hay más acumula­
ción de error. Cierto que en los resultados reales no se puede llegar a ese 
grado, debido a las dificultades experimentales: mas a lo menos, no es tole­
rable acumular inexactitudes de cálculo.

b). Se pueden descubrir por comparación los errores de las tablas ya existentes: 
las de coordenadas de las formas cúbicas del Dana’s System, por ejemplo, 
asignan a (072) = 15°56’3 0 ”, siendo así que debe ser de 7 4 ° 3 ’16.57”.
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B 5 5 0 0  F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

C CALCULO CRISTALOGRAFICO. COORDENADAS AZIMUTALES Fl, R0.

C CALCULO MATRICIAL.

C DAT0S= RELACION PARAME T RICA= ANGULOS AXIALES EN gRADOS SEXAGESIMALES,

C

c f .j .f a b r +g at g u i n c h a r d  y R.l s q u i v e l  e s p a r z a

C FORTRAN - BURROUGHS 5b00

C TARJETAS DE DATOS 

C

C TAPjETA 1.- NUMERG ORDINAL CONSECUTIVO DEL CASO PROPUESTG.(FORMA TO,101 )
C TARJETA 2.- NOMBRE DEL MINERAL# SEGUIDO DE SUS RFLAt I ONES PARAME TRICA Y

C TARJETA 3.- LOS SIMBOLOS DE LOS DOS POLOS ORIGEN DE COORDENADAS FI, RO,

C ANGULAR, ESTA EXPRESADA EN GRADOS MINUTOS Y SEGUNDOS.(FORMATO,10),

C ESTOS SUELEN SER (010),(001) PARA TODAS LAS SINGONIAs, Y (110),(0 0 1 ) pA

C RA LAS EXAGONAL-TRIGONAL.CSE SUPRIME CONVENCIONALMENTE £L TERCER INDICE

C (FORMATO,ó)

C TARjETA 4 Y SS.- LOS SIMBOLOS DE LOS POLOS DE LOS QUE SE DESEAN SUS COORDE

C NADAS AZINUTALES.(F0RMATQ,16). LA ULTIMA TARJETA fjE ESTE GRUPO SERA 999
C . EN SUS 4 PRIMERAS COLUMNAS, PARA INDICAR EL CAMHlO DE GRUPO.

C DE HABER VARIOS CRISTALES POR CALCULAR, SE REPETIRAN SUCESIVAMENTE LAS

C TARJETAS 1-4, TERMINANDO TODOS LOS GRUPOS POR UNA TARJETA CON 8B8H EN SUS

C 4 PRIMERAS COLUMNAS.

C ** LOS TRES CASUS DE EJEMPLO QUE SE CALCULAN SON LAS TA0LAS DE ANGULOS CONSTAN 

C TES CN LOS SISTEMAS CUBICO, TLTRAGriNAL Y EXAGONAL. ESTAS TABLAS COMPLETAN

C EN PRECISION, A LAS PUBLICADAS EN FL VQL.I DEL DANA S SYSTEM OF MINERALOGY

C

C .................................................................................

c

DIMENSION 8EATA(3,3),VECTl(3),C0MP1(3),C0MP2(3),VECT2(3),IHB(AJ



l,VECT3C3),C0MP3í3) 2

100 PRINT 102 3
102 FORMAT C1H1) 4

READ 10 1> NUM 5

101 FORMAT C14) 6
IFCNUM.EQ.8 8 8 8 ) GO TO 103 7

REAU10, IM0,A*C,AB>a C,AÜ,BB,8C/BD,CC#CD,CE 8
10 FQRMATC3A4, A3#F9.6>9X*F9.6#F 4.0,F3. F5,2>F<K 0*F 3•0'F5.2*F4,0> 9

1F3.0,F5.2) 10

SUM=AB*60. 11
SUM=SUM+AC 12

SUM=SUM*60. 13

SUM = SUM + A[) 14

ALPA=SUM/206264,8062 15

SlJMl=BB*60. 16

SUM1 = $(JM1 + BC 17

s u M 1=S U M 1 * 6 O . la

SUMI=SUM1+80 19

BETA = SlJMl/206264.Q0o2 20

SUM2=CC*6 Q, 21

SUM2sSUM2+CÜ 22

SUM2=SUM2*60. 23

SUM2=SUM2+CE 24

GAMA3SUM2/206264,80í>2 25

V = (COSCGAMA )-C0S(ALFA)*C0SCBETA))/SINC BETA) 26

FIRST = 1 .♦(2, *COSCALFA )*COSCBETA)*COSCGAMA)) 2 7
SECÜNsCOSC ALFA )*COSíALFA) + COSCBETA)*C0$(BETA) 28

THIRO=CQS(GAMA)*CüSCGAMA) 29

Z=FIRST-CSECOND+THIRD) 30

ZlsSQRT CJVBS (Z)) 31
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IF(7) 76> 7 7 , 1 7 32

76 Z1=-Z1 33

77 W=Z1/SIN(BETA) 34

BEATA(1>1)»1•/(A*SIN(BETA)) 35

BEATAC1,2 ) * O * 36

BEATA(1,3)=-CC0S(BETA)/SINCBETA))/C 37

BEA TAC 2,1Jx-CV/CA*W*SINCBETA ) ) ) 38

BEATAC2,2)»1./W 39

RON = V*CCQSCBETA)/S INC BETA ) )-CQSCALFA) 40

BEATAC2/3)=RQN/CW*C) 41

BEATAC3,3) = 1 ,/C 42

BEAT AC 3,1 ) = 0 • 43

BEATAC3,2)*0. 44

PRINT50, IM 8 45

50 F0RMATC1X#3A4,A3//) 46

PRINT 56 47

56 F0RMATC24H MATRIZ M*/) 48

PRINT 1 \> CCBEATAC 1/J)>J = l>3), 1 = 1,3) 49

11 F0RMATC3F12,7//) 50

PRINT 12 51

12 FORMATC53H COORDENADAS AZIMUTALES DE LAS FORMAS MAS FRECUENTES.//) 52

PRINT 14 53

14 F0RMATC64H SIMBOLOS FI 54

1 RQ//) 55

PRINT 13 56

13 f o r m a t c 7ih p q r g r a o m in seg gr 57
1A0 MIN SEG//) 58

READ 6 > S , T , U 59 

6 FORMAT C6F4.0) 60

VECT2C1)=S 61

VECT2<2>ST 62

63
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VFCT2C3)=U



VECT3C1)*V 64

VECT3(2)=W 65

VECT3C 3)»Z 66
5 READ lo*P*0 *R 67

16 rORHATC3F4.0) 68
IFCP.EQ.999. ) GO TO 100 69

VECTlCDsP 70

VECT1C2)=Q 71

VECT1(3)30 72

Oü 15 I = b 3  73

0020 J* 1 * 3 74

20 C0MP1CI)aCOMPl( I ) + BEATA(I,J)*VECT1(J) 75

15 CONTINUE 76

0025 K = l* 3 77

0031 L» 1 * 3 78

31 CUMP2(K)=C0MP2CK)+BLArA(K#L)*VECT2CL) 79

25 CONTINUE 80

00 35 Mo1# 3 81

35 PROülaPROOl+COMPl CM)**2 82

0040 N= l * 3 83

40 PR0D2»PR0D2+C0MP2(N)**2 84

PR0U1=SQRT(PR001) 85

PRÜD2=SQRT(PRÜ02) 86
X1«C0MP1(15/PRQÜl 87

Yl*CQMPl(¿)/PR0üi 88
Zl*CüMPl(3)/PRQ01 89

X2«C0MP2C1 )/PR0D2 90

Y2*CüMP2(2)/PR002 91

Z2=C0HP2(3)/PR002 92

CQSENaXt*X2+Yl*Y2+Zl*Z2 93

18 INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89

RAOsARCUSCCOSEN) 94

75 BSEG=RA0*206264.80620 96

0MINs RAD*3 4 3 7.74677o 97

BGRA=RA0*57.295779 98

IBGRA=BGR4 99

ESTAaIBGRA*60 100

IRES2«BM1N-ESTA 101

ARRU=IRES2*ó0 102

CARB3=ESTA*60 103

BSEGaBSEG-(CAR80*ARR0) 104

IFOJSEG-60.) 78,79*79 105

79 BSEGaBSEG-60. 106

IRES2*IRES2+1 107

78 IFCIRES2-60) 80*81*81 108

81 IRES2=lRES2-60 109

IBGRA*IBGRA+1 110

80 CONTINUE 111

p r o d i=o t o 112
00 68 Ia 1 * 3 113

68 C0MP1(I)=0.0 114

VECT1(3 )sR 115

DO 53 Ial*3 116

DO 51 J*1 * 3 117

51 COMP1CI)*COHP1U)+8EATA(I,J)*VECT1(J) 118

53 CONTINUE 119

00 26 K= 1 * 3 120

DO 27 L*1,3 121

27 C0MP3CK)3C0MP3(K)+BEATA(K*L)*VECT3(L) 122

26 CONTINUE 123

DO 52 Mal,3 124

52 PR0DlaPR0DUCQMPl(M)**2 125
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DO 41 N=1/3 126
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41 PR0D3 = PR0!)3 + CQMP3(N)**2 127

PRODlsSQRrCPRÜOl ) 128

PR0D3=SQRT(PRUD3) 129

X1=C0MP1 ( 1 )/PRQD1 130

Yl=C0MPl(2)/PR0Dl 131

Z1*C0MP1(3)/PR0D1 132

X3=CÜMP3(1)/PR0D3 133

Y3=CQMP3(2)/PR0D3 134

Z3=C0MP3(3)/PR0D3 135

CüSANaXl*X3+Yl*Y3+Zl*Z3 136

ANGGaARCOS(COSAN) 137

72 CSEG=ANGti*206264.8062 139

CMIN=ANGG*3437.746770 140

CGRA=ANGG*57.295779 141

i g r a =c g r a 142

EST0=IGRA*60 143

IRE33=CMIN-EST0 144

ARREaIRES3*60 145

CARBE=EST0*ó0 146

CSEtí=CSEG-(CARRE+ARRE) 147

IFCCSEG-60,) 85,82*82 148

82 CSEG=CSEG-60. 149

IRES3=IRES3+1 150

85 IFURES3-60) 83*84*84 151

84 lRES3=!RES3-60 152

I GRA=IGRA+1 153

83 CONTINUE 154

PRINT45,P,Q,R,IBGRA,IRES2*3SEG* IGRA*IRES3, CSEG 155

45 FORMAT( 3F5.0*?( 10X*¡4, 3X* I3*4X* F 5.2 )) 156

00 55 JL=1.3 157

CüMpiíJL)=0 158

C0MP3CJL)=0 

55 CUMP2(JD = 0 

PROD 1a0 

PRQD2=0 

PROD 3 = 0 

G0T05

103 CONTINUE 

STOP 

END

PROGRAMAS DE CÁLCULO CRISTALOGRÁFICO
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SIST.CUBICO

MATRIZ M*

1,0000000 0,0000000 0,0000000

0.0000000 1.0000000 0.0000000

0 , 0 0 0 0 0 0 0  0 , 0 0 0 0 0 0 0  1 , 0 0 0 0 0 0 0

COORDENADAS AZIMUTALES de l a s t u r m a s  mas FRECUENTES.

SIMBOLOS M RC

p Q R GRAO MIN SEG o r a d MIN SEG

0 . 1. Ib. 0 0 0 . 0 0 3 A8 50.670 . 1 . 1 0 . 0 0 0 . 0 0 5 A2 38.1A0 . 1. e . 0 0 c.oo 7 7 30.060 . 1. 7. 0 0 0 . 0 0 8 7 A8.370 . 1 . 6 . 0 0 0 . 0 0 9 27 A A »360 . 1. 5. 0 0 0 . 0 0 11 18 35.760 . 2 . 9. 0 0 0 . 0 0 12 31 A3.710 . 1. A , 0 0 0 . 0 0 1A 2 10. Afl0 . 7 • 2 . 0 0 o.co 7 A 3 16.570 . 3. 1 0 . 0 0 0 . 0 0 16 Al 57.280 . 1 . 3, 0 0 0 . 0 0 18 26 5.820 . 2 . 5. 0 0 0 . 0 0 21 A8 5.070 . 3. 7 , 0 0 0 . 0 0 23 11 5A.930 . A. 9. 0 0 0 . 0 0 23 57 AA .960 . 1 . 2 . 0 0 0 . 0 0 26 33 5 A , 180 . 5. 9. 0 0 0 . 0 0 29 3 16.570 . 4. 7. 0 0 0 . 0 0 29 AA Al .570 . 3. 5. 0 0 0 . 0 0 30 57 A9.520 . 2 . 3. 0 0 0 . 0 0 33 Al 2 A . 2 A0 . 5. 7 , 0 0 0 . 0 0 35 32 15.6A0 . 3. A. 0 0 0 . 0 0 36 52 11.630 . A. 5. 0 0 0 . 0 0 38 39 35.310 . 5. 6 . 0 0 o.oo 39 A 8 20.060 . 7. 8 . 0 0 0 . 0 0 Al 11 9.330 . 1. 1 . 0 0 0 . 0 0 AA 59 60.001 . 1 0. 18. 5 A 2 38 * 1 A 29 10 32.801 . e. 8 . 7 7 30.06 Ab 13 19.A81 . 7. 9. 8 7 A8 .37 38 9 20.901. 7. 7. 8 7 A8 ,37 A5 17 21.761. 6 . 1 2 . 9 27 AA. 36 26 52 A9 . 111. 6 . 1 1. 9 27 AA. 36 28 56 29.931 . 6 . 1G. 9 17 AA . 36 31 18 A 0 • 161* 6 . 6 . 9 27 AA . 36 A5 23 32.821 * 5. 1 0 . 11 16 35.76 27 1 1 • 6 A1. 5. 6 . 11 Ib 35*76 32 30 45.061 . 5. 7 . 11 18 35.76 36 A 1 A • 7 71. 5. 6 . 11 16 35.76 AO 21 32.76
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1. 5. 5. 11 18 35.76 45 33 42.33
1. A, 8 . 1A 2 1 0.48 27 15 57.76
1 . A, 5. 1A 2 1 0 . A8 39 30 34.96
1 . A. A. 1A 2 10.48 45 52 5.70
2 * 7. 7. 15 56 A 3 . A3 46 7 25.45
1. 3. 8 . 18 26 5.82 21 34 5.27
1 . 3. 7. 18 26 5.82 24 18 40.54
1* 3. 6 . 18 26 5.82 27 47 28.70
1. 3. 5. 18 26 5.82 32 18 41,52
2 . 6 . 9. 18 26 5.82 35 5 48.48
1. 3. A. 18 26 5.82 38 19 43,75
1 * 3. 3. 18 26 5.82 46 30 30*53
2 . 5. 1 1. 21 A 8 5.0 7 26 5 4,35
2 . 5. 1 0 . 21 48 5.07 28 18 11.51
2 . 5. 5. 21 . A8 5.07 47 7 26.44
3. 7. 1 0 . 23 11 5A.93 37 17 31.47
1 . 2 . 8 , 26 33 5A. 18 15 36 58.07
1 . 2 . 7. 26 33 54.18 17 42 55,70
1. 2 . 5. 26 33 5A. 18 2A 5 41.43
2 . A. 9. 26 33 54.18 26 25 22.67
1 . 2 . A . 26 33 5A. 18 29 12 21.36
5. 1 0 . 18. 26 33 5A. 18 31 50 44.36
2 . A. 7. 26 33 5A. 18 32 34 24,80
1 . 2 . 3. 26 33 5A. 18 36 Al 57,21
2 . A. 5. 26 33 54.18 4J 48 37,13
1* 2 . 2 . 26 33 54.18 48 11 22.87
A. 7. 7 . 29 4* Al.57 49 2 2,67
3. 5. 1 1 . 30 57 A9.52 27 55 38,86
3. 5. 1 0 . 30 57 A9.52 30 14 46,52
3. 5. 6 . 30 57 49.52 36 5 13.73
3. 5. 7. 30 57 A9.52 39 47 38.64
3. 5. 5. 30 57 49.52 A9 23 13.72
2 . 3. 1 2 . 33 Al 24.24 16 43 24.81
2 . 3. 9. 33 Al 24.2A 21 49 54.73
2 . 3. tí. 33 Al 24.24 24 15 38.88
2 . 3. 7, 33 Al 24.24 27 15 7.3Z
2 . 3. 6 . 33 Al 2 A. 2 A 31 0 9,79
2 . 3. 5. 33 Al 24.24 35 47 44.74
2 . 3. A, 33 Al 24,24 42 1 52.01
A, 6 . 7, 33 Al 24.24 45 5 1 3,79
2 . 3. 3. 33 Al 24.24 50 14 16.23
5. 7. 8 . 35 32 15.64 47 4 39,92
3. 4 . 1 0. 36 52 11.63 26 33 54.18
3. A. 6 . 36 52 11.63 39 48 20,06
3, A . 5. 36 52 11.63 AA 59 6 0 . 0 0
6 . 8 . 9. 36 52 11.63 48 0 46.03
3, A. A . 36 52 11.63 51 20 24.69
A. 5. 8 . 38 39 35.31 38 40 24,42
A. 5. 6 . 38 39 35,31 46 51 41,62
A. 5. 5. 38 39 35.31 52 0 53.40

1 0. 1 2 . 13, 39 A8 2 0 , 0 6 50 13 53.14
1. 1. 1 2 . AA 59 6 0 . 0 0 6 43 16.93
1 * 1. 1 1 . AA 59 60.00 7 19 33,73
1. 1 . 1 0 . AA 59 60.00 8 2 56.08
1. 1. 9. AA 59 60,00 8 55 48.51
1, 1. 8 . AA 59 60.00 10 1 29.96
1. 1. 7. AA 59 60,00 11 25 18,311. 1. 6 . AA 59 60.00 13 15 45,63
1. 1. 5. A4 59 60,00 15 47 ■35*412 . 2 . 9. A A 59 6 0 . 0 0 17 26 46.87
1» 1 . A. AA 59 60.00 19 28 16.39
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7. A A 59 60.00 2? 0 6,17
3. A A 59 6 0 . 0 0 25 14 21.85
6 . AA 59 60.00 27 56 18,07
5. AA 59 6 0 . 0 0 29 29 A6.35
7. AA 59 6 0 . 0 0 31 13 10.91
2 . AA 59 6 0 . 0 0 35 15 51.80
7. AA 59 60.00 38 56 32.79
5. AA 59 60.00 AO 18 55.95
3. AA 59 60.00 A3 18 A9.88
A « AA 59 6 0 . 0 0 A6 Al 1 0 . 1 2
6 * AA 59 60.00 A9 41 A.05
1 • AA 59 6 0 . 0 0 5 A 4 A 8 . 2 0
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COORDENADAS AZIMUTALES de l a s f o r m a s  m as f r e c u e n t e s .

SIMBOLOS F I RO

P Q R g ra o MIN SFG ORAD MIN seo

1 1. 1 0. 0 . 1 3 A 29.38 89 59 60.00
1 0. 9, o. 1 44 25.81 89 59 60.00
9. 8 . C. 1 56 A2 . A3 89 59 60.00
8, 7. o. 2 12 15.22 89 59 6 0 . 0 0
7. 6 . 0 . 2 32 34.53 89 59 6 0 . 0 06 . 5. 0 . 3 0 16.17 89 59 60.00

1 1. 9, 0 . 3 18 15.50 89 59 60.00
5. A. 0 . 3 AO 13.79 89 59 60.00
9, 7. 0 . A 7 40.12 89 59 60.00
4. 3. c. A A2 54.01 89 59 60.00

1 1. 8 , 0 . 5 12 31,39 89 59 60.00
7. 5. 0 . 5 29 46.92 89 59 6 0 . 0 0

1 0 . 7, 0 . 5 A 9 3.09 89 59 60.00
3. 2 . 0 . 6 35 12.39 89 59 60,00

1 1. 7, 0 . 7 18 AO. 00 89 59 60.00
8. 5, 0 . 7 35 20.72 89 59 60.00
5. 3, 0 . 8 12 47.56 89 59 60.00
7. A. 0 . 8 56 53.79 89 59 60.00
9. 5. 0 . 9 22 1 . 2 0 89 59 60.00

1 1. 6 . 0 . 9 38 14,65 89 59 60.00
2. 1. 0 . 10 53 36.22 89 59 6 0 . 0 0

1 1. 5. 0 . 12 12 58.86 89 59 60.00
9, A, 0 . 12 31 11.39 89 59 60.00
7. 3. 0 . 13 0 14,08 89 59 60.00
5. 2 . 0 . 13 53 52.39 89 59 6 0 . 0 0
8. 3. 0 . 1A A2 16.76 89 59 60.00

1 1 . A. 0 . 15 A 44.90 89 59 60.00
3. 1. 0 . 16 6 7,61 89 59 6 0 . 0 0

1 0. 3. 0 . 17 16 1 0 . 1 0 89 59 6 0 . 0 0
7. 2 . 0 . 17 47 1.14 89 59 6 0 . 0 0

1 1 . 3. 0 . 18 15 30.49 89 59 60.00
4. 1. 0 . 19 6 23.78 89 59 60.00
9. 2 . 0 . 20 10 24.85 89 59 60.00
5. 1. 0 . 21 3 6 . 2 1 89 59 60.00

1 1 . 2 . 0 . 21 47 12.44 89 59 6 0 . 0 0
6, 1. 0 . 22 24 39,28 89 59 60.00
7. 1. 0 . 23 24 47.61 89 59 6 0 . 0 0

8 . 1. 0 . 2 A 10 56.91 89 59 60.00
9. 1. 0 . 24 A 7 28.61 89 59 60.001 0. 1. 0 . 25 17 5.99 89 59 60.00

U . 1. 0 . 25 41 36.17 89 59 60.00
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c o o r d e n a d a s  a z i m u t a l e s  de l a s

SIMBOLOS

p 0 R GRAO

1, 1 1, 0 , 5
1 . 1 0. 0 . 5
1. 9. 0 . 6
lf 8 . 0 , 7
i. 7, o . 8
1* 6 , 0 . 9
2 . 1 1. 0 , 10
1 . 5. 0 . 112 . 9, 0 . 12
1* 4. 0 . 14
3, 1 1. o . 15
2 . 7. 0 . 15
3, 1 0, 0 . 16
1 . 3. 0 , 18
4, 1 1, 0 . 19
3. 8 . 0 . 202 . 5, 0 . 21
3, 7. 0 . 23
4, 9. 0 . 23
5, 1 1. 0 . 24
1 . 2 . 0 . 266 , 1 1. 0 , 28
5, 9. 0 . 29
4, 7. 0 . 29
3« 5, 0 , 30
5, 8 , 0 . 32
7, 1 1, 0 . 322 , 3, 0 . 33
7. 1 0. 0 . 34
5, 7 c 0 . 358 . 1 1. 0 . 36
3 • 4. 0 . 36
7, 9, 0 . 37
4, 5. 0 . 38
9 . n . 0 . 39
5. 6 . 0 . 396 . 7. 0 . 40

7. 8 , 0 . 41
8 . 9. 0 . 41
9. 1 0 , 0 , 41

1 0 . 1 1 . 0 . 421. 1. 0 . 44

MAS FRECUENTES,

RO

s eg g r a o MIN SEG

39.94 89 59 60,00
38.14 89 59 60.00
24.69 89 59 60.00
30.06 89 59 60.00
48.37 89 59 60.00
44.36 89 59 60,00
17.45 89 59 60,00
35.76 89 59 6 0 . 0 0
43.71 89 59 6 0 . 0 0
10.48 89 59 6 0 . 0 0
18.43 89 59 60.00
43.43 89 59 6 0 . 0 0
57.28 89 59 6 0 . 0 0
5.82 89 59 60.00

59.18 89 59 60.00
21.76 89 59 60.00
5.07 89 59 60.00

54.93 89 59 60.00
44,96 89 59 60.00
38.24 89 59 60.00
54,18 89 59 60,00
37,65 89 59 60,00
16.57 89 59 60.00
41.57 89 59 6 0 . 0 0
49,52 89 59 60.00
19,38 89 59 6 0 . 0 0
16.29 89 59 60,00
24.24 89 59 6 0 . 0 0
31.27 89 59 6 0 . 0 0
15.64 89 59 6 0 , 0 0
38.54 89 59 60.00
11.63 89 59 60.00
29.94 89 59 60.00
35.31 89 59 60.002 1 . 8 6 89 59 60.00
20.06 89 59 60.00
4.66 89 59 60.00

9.33 89 59 60.00
0,74 89 59 60.00
13,96 89 59 60,00
25,28 89 59 60.00
60.00 89 59 60.00

FORMAS

FI

MIN

11
42
2 0
77

27
18
18
31
2

15
56
41
26
58
33
48
11
57
26
33
36
3

44
57
O

28
41
59
32
1

52
52
39
17
48
36

11
38
59
16
59
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CALCULO CRISTALOGRAFICO
PROGRAMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA
FORTRAN

BURROUGHS 5500

PROGRAMA PARA TABLAS DE DOBLE ENTRADA 
APLICACION:

TRASLACION EN DIAGRAMAS DE CRISTAL GIRATORIO

En el caso concreto de aplicación que se propone, el programa tiene por 
objeto automatizar el cálculo de la traslación reticular directa según el eje de 
giro, a partir de un diagrama de cristal rotatorio.

Se supone el empleo de anticátodo de CuK (X = 1.54178), radiación filtrada 
(por Ni). Cámara R = 28.648 mm, que es el del cilindro de la cámara de Weissen- 
berg, utilizada generalmente para estos diagramas. En caso de variar estas dos 
constantes, se habrían de cambiar las tarjetas correspondientes del programa.

El cálculo se basa en la ecuación conocida de
nX

t = ------------------sen are tg(y/r)

y los resultados aparecen tabulados para y (en milímetros y décimas) en 5 columnas 
correspondientes a los 5 primeros niveles.

Con ayuda de la tabla resultante se construyó la gráfica de la figura adjunta, 
que interesa las dimensiones reticulares de la mayoría de los minerales.
Variaciones: Si se deseasen más columnas en la tabla, en vez de 5, se habría de 
corregir el valor de la dimensión T(5).

Cuando los valores de la primera columna se deseasen variables en unidades 
enteras, se pondrían M=0 y M=M+1 en vez de las tarjetas P=0 y P=P+.l respecti­
vamente.
Etc.



o
CAMARA CILINDRICA R= 28.648 mm 

CuKa.X = 1.54178 Filtro Ni





tí 5 5 0 0 F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

C CALCULO CRISTALOGRAFICO m
C PROGRAMA 27

C CALCULO DE LA TRASLACION SEGUN EL EJE DE GIRO* EN LOS DIAGRAMAS DE 

C CRISTAL GIRATORIO. PELICULA CILINDRICA.

C

C F.J.FADREGAT Y R. ESUUIVEL E

C FORTRAN BURROUGHS 5500

C

C CALCULASE LA TABLA EN FUNCION DE Y EN MILIMETROS Y DECIMAS# HASTA 60 MM,

C

c UNICA TARJETA DE DATOS* PARA INUICAR LA RADIACION EMPLEAQA.CFORMA TO 1 4 ).

PROGRAMAS DE CÁLCULO CRISTALOGRÁFICO 33

c LAMB = 1# RADIACION DE MÜ K a l f a 2 0 .70026

c LAMB = ¿P RADIACION DE CU K ALFA = 1.54050

c LAMB S 3# RADIACION DE NI K ALFA 2 1.65783

c LAMB = 4# RADIACION DE CÜ K ALFA = 1.70090

c LAMB s 5# RADIACION DE FE K ALFA ■ 1.93597

C LAMB s 6 # RADIACION DE CR K ALFA 2 2 . 2 8 9 6 2
C LOS DEMAS DATOS SON CREADOS INTERNAMENTE pOR El p ROg RAMA 

C

C .................................................... ...........

DIMENSION T(5 )

P = U

READ 9» LAMB 

9 FORMAT (14)

GO TO C4*5*6#7>6>15)>LAMB 
4 ALAM e 0.70926 

GO TO 16

5 ALAM = l.baOSU
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60 TO 16

6 ALAM a 1.65783

GO TO 16

7 ALAM = 1,78890 

GO TO 16

8 ALAM = 1.9359,

GO TO 16

15 ALAM = 2.28962

16 R=28.648 

PRINT 10

10 FORMAT (19X/31H DIAGRAMAS DE CRISTAL GIRATORIO/)

PRINT 17* ALAM

17 FORMAT (" RADIACION DE ”/F8.5/" A. - CAMARA DE 57.3 MM OE DI AME I 

1R0."#/)

PRINT 11

11 FORMAT (4X/S1H TRASLACION T ( A ) EN

1)

PRINT 12

12 FORMAT(4X/39H YCMM)

PRINT 13

13 FORMAT( 10X/50H N= 1 2

PRINT 14

14 FORMAT (4X/56H -..........-----

1---/)

DO 1 Jsl.600

FUNCION DE YCMM) PARA 5 NIVELES/

T (ANGSTROMS))

3 4 5 )

P=P+,1

N = O

DO 2 1=1/5

N=N+1 • .

T(I ) = N *ALAM/SINCATANCP/R) )

2 CONTINUE

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO 35

PRINT 3/(P/CTU.)/L*l/5>)

3 FORMAT(5X/F5.1/5C3X/F7.3)) 

1 CONTINUE 

STOP

END
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d i a g r a m a s  DE c r i s t a l  GIRATORIO

RADIACION DE 1.54050 A. - CAMARA DE 57.3 MM DE DIAMETRO. 

TRASLACION T (A ) EN FuNClUN DE YCMM) PARA 5 NIVELES

YCMM) T (ANGSTROMS)

----- iiiiii
iiz CM I 1 • 1 i i i 1 O

J 
1 1 1 4 5

0 . 1 441,325 882 650. ******* ******* *******
0 . 2 220.667 44i 333 662.000 8 8 2 . 6 6 6 *******
0.3 147.116 294 231 441.347 508.462 735.578
0.4 110.341 220 683 331.024 441.365 551.707
0-5 88.278 176 556 264.834 353.112 44 1.390
0*6 73.570 147 140 220.710 294.279 3*7.849
0.7 63.065 126 13o 189.195 252.260 315.324
0 . 8 55.187 110 374 185.560 220.747 275,934
0.9 49.060 98 120 147.180 196.240 245.300
1 . 0 44.159 88 318 132.477 176.636 220.796
1 . 1 40.150 80 300 120.449 160.599 200.749
1 . 2 36.809 7 3 6 18 110.427 147.236 184.046
1.3 33.983 67 966 101.948 135.931 1*9.914
1.4 31.561 63 121 94.682 126.243 157.803
1.5 29.462 58 924 88.385 117.847 147,309
1 . 6 27.626 55 251 32.877 110.503 138,128
1.7 2 6 , 0 0 6 5? 012 78.017 104.023 130.0291 . 8 24.566 4 9 133 73.699 98.265 122.831
1.9 23.279 46 557 69.836 93*114 116.393
2 . 0 2 2 . 1 2 0 44 240 66.359 88.479 110*599
2 . 1 21.072 42 143 63.215 84.287 105*359
2 . 2 20. 119 40 233 60*358 00*477 100,596
2*3 19.250 38 499 57.749 76.999 96.248
2.4 13.453 36 9 Qó 53.359 73.811 92.26*
2.5 17.720 35 440 53.160 70.800 «8,6002 . 6 17.044 34 087 51.131 68.175 85,219
2.7 16.418 32 835 49.253 65.671 82.009
2.3 15.837 31 673 47.510 63.346 79.183
2.9 15.296 3 0 592 45.887 61,183 76.479
3.0 14.791 29 582 44.374 59.165 73.956
3.1 14.319 28 6 39 42*958 57.277 71.597
3.2 13.877 27 754 41.631 55.508 *9,385
3.3 13.462 26 924 40.306 53.847 *7.309
3.4 13.071 26 142 39.214 52.285 *5.356
3.5 12.703 25 406 38.109 50.812 *3.515
3.6 12.355 24 711 37.066 49.421 *1.777
3.7 12.027 24 053 36 . 0 8 0 48.107 *0.134
3.8 11.715 23 431 33.146 46.862 58.577
3.9 11.420 22 841 34.261 45.681 57.102
4.0 11.140 22 28 o 33.420 44.56o 55.700
4.1 10.874 21 74 7 32.621 43.495 54.368
4.2 1 0 . 6 2 0 2 1 24 0 31.860 42*400 53.100
4.3 10.378 20 757 31.135 41*513 51.891
4.4 10. 148 2ü 295 30.443 40.591 50.738
4.5 9.927 19 855 29.782 39.710 49.637
4.6 9 , 7 17 19 4 34 29.151 38.867 48.584
4.7 9.51b 19 031 2».546 38.061 47.577
4,8 9.322 13 64b 27.967 37.290 46.612
4.9 9.137 13 2 75 27.412 36.550 45.687
5.0 8.960 17 920 2 6 . 8 8 0 35.839 44.799
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5,1 8,789 17 5 79
5.2 8.626 17 251
5,3 8.468 16 936
5. A 8.317 16 633
5.5 8.171 16 341
5,6 8.030 16 060
5.7 7.894 15 789
5.8 7.763 15 527
5.9 7.637 15 274
6 , 0 7.515 15 030
6 . 1 7.397 14 794
6 . 2 7.203 14 566
6.3 7.173 14 345
6.4 7.066 14 131
6,5 6,962 13 924
6 . 6 6.062 13 724
6.7 6.765 13 529
6 . 8 6.670 13 341
6,9 6.579 13 158
7.0 6,490 12 980
7.1 6.404 12 808
7.2 6,320 12 640
7.3 6.239 12 4 77
7.4 6.160 12 319
7,5 6.003 12 165
7,6 6 . 0 0 8 12 015
7.7 5.935 11 870
7.8 5.864 11 728
7.9 5.795 11 590
8 . 0 5.728 11 455
8 . 1 5.662 11 324
8 , 2 5,598 11 196
6,3 5.536 11 072
8.4 5.475 10 950
8.5 5.416 10 8318 . 6 5.358 10 71*
8.7 5.301 10 6038 . 8 5.246 10 493
8.9 5.192 lo 385
9.0 5.140 10 2 8o
9.1 5.088 lo 177
9.2 5.038 10 077
9.3 4 • 9 ay 9 978
9.4 4.941 9 882
9,5 4.894 9 789
9.6 4.84b 9 69 7
9,7 4.803 9 60 7
9.8 4.759 9 519
9,9 4.716 9 433

10*0 4.674 9 349
1 0. 1 4.633 9 266
10*2 4.593 9 106
10.3 4.553 9 10o
10*4 4.514 9 029
10.5 4.476 8 9531 0 . 6 4.439 6 879
10,7 4.403 8 8061 0 . 8 4.367 8 734
10.9 4.332 8 664
1 1 . 0 4.298 8 595
1 1 . 1 4.264 8 523

368 35 158 43,,947
877 34 503 43.,128
404 33 873 42.,341
950 33 266 41,,583
512 32 682 40.,853
090 32 120 40,,150
683 31 57 7 39,,471
290 31 054 38,,817
911 30 548 38,,185
545 30 060 37,,575
191 29 588 36.,985
049 29 132 36.,414
518 2d 690 35,,863
197 28 263 3 5,,328886 27 849 34.,811
586 27 447 34,,309
294 27 059 33,,823
011 26 681 33,,352
737 26 316 32. 894
470 960 32, 450
212 23 613 32. 019
960 25 2 8o 31 .600
716 24 955 31. 193
479 24 638 30. 798
248 24 33o 30. 413
023 24 031 30,03»
805 23 740 2*. 674
592 23 456 29, 320
385 23 179 ?8 •974
183 22 910 ?8 ,638
986 22 648 2 0 .310
794 22 392 >7, 991
607 22 1*3 ?71679
425 21 900 ?7. 375
247 21 663 27. 079
074 21 432 2 6 *789
904 21 206 2 6 .507
739 20 985 2 6 .231
577 20 77o ?5* 962
420 20 559 25. 699
265 20 354 25. 442
115 20 153 25* 191
968 19 95 7 ?4* 946
824 19 765 2*. 706
683 19 577 ?4. 471
545 19 393 24. 242
410 19 214 24. 017
270 19 038 23. 797
149 18 866 23. 582
023 18 697 23. 372
899 18 533 23. 166
778 18 371 2 2 .964
660 18 213 2 2 .766
543 18 058 2 2 .572
429 17 906 2 2 .382
318 17 757 2 2 .196208 17 611 2 2 .014101 17 468 21 *835996 17 328 2 1 .660
893 17 19o 21 .488
792 17 056 2 1 .319

26
25
25
24
24
24
23
232222
22
21
21
21
20
20
20
20
19
19
19
18
18
18
18
18
1717
17
1716
16
16
16
16
lo
15
15
1515
15
15
1414
14
1414
14
14
14
13
13
13
13
13
13
13
1312
12
12



3 8 I N S T I T U T O

1 1. 2 4 . 2 3 1 6 462 121 1 . 3 4 . 1 9 0 8 397 121 1 . 4 4 . 1 6 6 8 333 121 1 . 5 4 . 1 3 5 8 27 0 12
1 1 . 6 4 . 1 0 5 8 209 121 1 . 7 4 . 0 7 4 8 149 12
1 1 . 8 4 . 0 4 5 8 090 121 1 . 9 4 , 0 1 6 8 032 121 2 . 0 3 . 9 8 7 7 9 75 111 2 . 1 3 . 9 5 9 7 919 11
1 2 . 2 3 . 9 3 2 7 864 111 2 . 3 3 . 9 0 5 7 809 111 2 . 4 3 . 8 7 8 7 756 111 2 . 5 3 . 8 5 2 7 704 111 2 . 6 3 . 8 2 6 7 653 111 2 . 7 3 . 8 0 1 7 602 111 2 . 8 3 . 7 7 6 7 553 111 2 . 9 3 . 7 5 2 7 504 11
1 3 . 0 3 . 7 2 8 7 456 111 3 . 1 3 . 7 0 4 7 409 11
1 3 . 2 3 . 6 8 1 7 362 111 3 . 3 3 . 6 5 8 7 317 101 3 . 4 3 . 6 3 6 7 272 101 3 . 5 3 . 6 1 4 7 228 101 3 . 6 3 . 5 9 2 7 l d4 101 3 . 7 3 , 5 7 1 7 141 101 3 . 8 3 . 5 5 0 7 099 101 3 . 9 3 . 5 2 9 7 058 101 4 . 0 3 . 5 0 9 7 017 1014 . 1 3 . 4 8 9 6 977 10
1 4 . 2 3 . 4 6 9 6 937 101 4 . 3 3 . 4 4 9 6 899 101 4 . 4 3 . 4 3 0 ó 86o 101 4 . 5 3 . 4 1 1 6 823 101 4 . 6 3 . 3 9 3 6 785 101 4 . 7 3 . 3 7  4 ó 749 101 4 . 8 3 . 3 5 6 6 713 101 4 . 9 3 . 3 3 9 6 677 10
1 5 . 0 3 . 3 2 1 6 642 915 . 1 3 . 3 0 4 6 600 9
1 5 . 2 3 . 2 8 7 6 574 9
1 5 . 3 3 . 2 7 0 6 540 9
1 5 . 4 3 . 2 5 4 6 507 9
1 5 . 5 3 . 2 3 7 Ó 475 91 5 . 6 3 . 2 2 1 6 442 91 5 . 7 3 . 2 0 5 6 411 9
1 5 . 0 3 . 1 9 0 6 38 0 9
1 5 . 9 3 . 1 7 4 6 349 91 6 . 0 3 . 1 5 9 6 319 9
1 6 . 1 3 . 1 4 4 6 289 9
1 6 . 2 3 . 1 3 0 6 259 9
1 6 . 3 3 . 1 1 5 6 2 30 91 6 . 4 3 . 1 0 1 6 201 91 6 . 5 3 . 0 8 7 6 173 9
1 6 , 6 3 . 0 7 3 6 145 9
1 6 . 7 3 . 0 5 9 6 118 91 6 . 8 3 , 0 4 5 6 091 91 6 . 9 3 . 0 3 2 6 064 9
1 7 . 0 3 . 0 1 9 6 037 917 . 1 3 . 0 0 6 6 011 9
1 7 . 2 2 . 9 9 3 5 986 8
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16 923 2 1 . 154
16 793 2 0 . 99216 666 2 0 . 832
16 541 2 0 . 676
16 418 2 0 . 52316 298 2 0 , 372
16 179 2 0 . 224
16 063 2 0 , 079
15 949 1 9 , 936
15 837 19. 796
15 72 7 1*. 659
15 619 19. 524
15 513 1 9 • 391
15 408 1 9 • 260
15 305 19 . 13215 205 1 9 • 006
15 105 18 • 88215 008 18. 76014 912 18, 64014 818 18. 522
14 725 1 8 • 40614 633 1 8 . 29214 544 1 8 . 18014 455 1 8 • 069
14 360 1 7 . 961
14 283 1 ? , 854
14 199 i / . 748
14 116 64514 034 i / . 54313 954 \ 7 . 443
13 875 t ' * 344
13 797 \ 7 . 24613 721 1 7 . 151
13 645 1 7 • 056
13 57 i 10 . 963
13 497 16. 87213 425 10. 78213 354 1 0 *693
13 284 10. 605
13 215 1 0 . 519
13 147 10. 4 34
13 080 10. 350
13 014 10. 268
12 949 10. 186
12 085 16. 106
12 822 10. 027
12 759 15, 9 49
12 698 t 5 . 8 7212 637 1 5 . 796
12 577 15« 722
12 518 1 5 . 648
12 460 15. 575
12 403 1 5 . 504
12 346 15. 433
12 29 i 15 . 363
12 236 15. 29412 1 8 1 15. ,22612 128 ! 5 . 160
12 075 15. 093
12 023 15 • 028
11 9 7 i 1 4 • 964

DE

692
595
499
406
314
223
135
047
962
876
795
714634
556
479
403
329
256
184
113
044
975908
842
776
712
649
587
526
466
406
348
290234
178
123
069
Oló
963
911
860
8 1 0
761
712664
616
569
523
47ó
433
389
345
302260
218
177136096
056
017
978
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17*3 2 . 9 0 0 5 . 9 6 0 8 , 9 4 0 1 1 . 9 2 0 1 4 . 9 0 0
17 . 4 2 . 9 6 8 5 . 9 3 5 8 . 9 0 3 1 1 . 8 7 0 1 4 . 8 3 8
1 7 . 5 2 . 9 5 5 5 . 9 1 0 8 . 6 6 5 1 1 . 8 2 1 1 4 , 7 7 6
1 7 . 6 2 . 9 4 3 5 . 8 8 6 8 . 8 2 9 1 1 . 7 7 2 1 4 . 7 1 5
17 . 7 2 . 931 5 . 8 0 2 8 . 7 9 3 1 1 . 7 2 3 1 4 . 6 5 4
1 7 . 0 2 . 9 1 9 5 . 8 3 8 8 . 7 5 7 1 1 . 6 7 6 1 4 . 5 9 5
17 . 9 2 . 9 0 7 5 . 8 1 4 8 . 7 2 2 1 1 . 6 2 9 1 4 . 5 3 6
1 8 . 0 2 . 8 9 6 5 . 7 9 1 0 . 6 0 7 1 1 . 5 8 2 1 4 , 4 7 8
18.1 2 . 6 8 4 5 . 7 6 8 6 . 6 5 2 1 1 . 5 3 7 1 4 . 4 2 1
1 8 . 2 2 . 8 7 3 5 . 7 4 6 8 . 6 1 8 1 1 . 4 9 1 1 4 . 3 6 4
1 8 . 3 2 . 8 6 2 5 . 7 2 3 8 . 5 8 5 1 1 . 4 4 7 1 4 , 3 0 8
1 8 . 4 2 . 8 5 1 5 . 7 0 1 8 . 5 5 2 1 1 . 4 0 2 1 4 . 2 5 3
1 8 . 5 2 . 8 4 0 5 . 6 7 9 8 . 5 1 9 1 1 . 3 5 9 1 4 . 1 9 8
18 . 6 2 . 0 2 9 5 .65Ó 8 . 4 8 7 1 1 . 3 1 6 1 4 . 1 4 5
1 8 . 7 2 . 8 1 8 5 . 6 3 7 8 . 4 5 5 1 1 . 2 7 3 1 4 . 0 9 1
1 8 . 6 2 . 8 0 8 5 . 6 1 6 8 . 4 2 3 1 1 . 2 3 1 1 4 . 0 3 9
1 8 . 9 2 . 7 9 7 5 . 5 9 5 8 , 3 9 2 1 1 . 1 9 0 1 3 . 9 8 7
1 9 . 0 2 . 7 0  7 5 . 5 7 4 8 . 3 6 2 1 1 . 1 4 9 1 3 . 9 3 6
19 . 1 2 . 7 7 7 5 . 5 5 4 8 . 3 3 1 1 1 . 1 0 8 1 3 . 8 0 5
1 9 , 2 2 . 7 6 7 5 . 5 3 4 0 . 3 0 1 1 1 . 0 6 8 1 3 . 8 3 5
1 9 . 3 2 . 7 5 7 5 . 5 1 4 8 . 2 7 1 1 1 . 0 2 9 1 3 , 7 8 6
1 9 . 4 2 . 7 4 7 5 . 4 9 5 8 . 2 4 2 1 0 . 9 9 0 1 3 . 7 3 7
1 9 . 5 2 . 7 3 8 5 . 4 7 5 8 . 2 1 3 1 0 . 9 5 1 1 3 , 6 8 9
1 9 . 6 2 . 7 2 8 5 . 4 5 6 8 . 1 8 5 1 0 . 9 1 3 1 3 . 6 4 1
1 9 . 7 2 . 7 1 9 5 . 4 3 8 8 . 1 5 6 1 0 . 8 7 5 1 3 . 5 9 4
1 9 . 8 2 . 7 0 9 5 . 4 1 9 0 . 1 2 8 1 0 . 8 3 8 1 3 . 5 4 71 9 . 9 2 . 7 0 0 5 . 4 0 0 8 . 1 0 1 1 0 . 8 0 1 1 3 , 5 0 12 0 . 0 2 . 6 9 1 5 . 3 8 2 3 . 0 7 3 1 0 . 7 6 5 1 3 . 4 5 6
2 0 .  1 2 . 6 8 2 5 . 3 6 4 8 .  q4 ó 1 0 . 7 2 9 1 3 . 4 1 1
2 0 . 2 2 . 6 7 3 5 . 3 4 7 8 . 0 2 0 1 0 . 6 9 3 1 3 . 3 6 6
2 0 . 3 2 . 6 6 4 5 . 3 2 9 7 . 9 9 3 10*658 1 3 . 3 2 22 0 . 4 2 . 6 5 6 5 . 3 1 2 7 . 9 6  7 10*623 1 3 . 2 7 9
2 0 . 5 2 . 6 4 7 5*294 7 . 9 4 2 10*599 1 3 . 2 3 6
2 0 . 0 2 . 6 3 9 5 . 2  77 7 . 9 1 6 1 0 . 5 5 5 1 3 . 1 9 4
2 0 . 7 2 . 6 3 0 5 . 2 6 1 7 . 8 9 i 1 0 . 5 2 1 1 3.155?
2 0 . 8 2 . 6 2 2 5*244 7 . 0 6 6 1 0 . 4 8 8 1 3 . 1 1 020*9 2 . 6 1 4 5*220 7 . 8 4 1 10*455 1 3 • 06 9
2 1 . 0 2 . 6 0 6 5 . 2 1 1 7 . 8 1 7 10*423 1 3 . 0 2 821» 1 2 . 5 9 8 5 . 1 9 5 7 . 7 9 3 10*391 1 2 . 9 0 8
2 1 . 2 2 . 5 9 0 5 M 7 9 7 . 7 6 9 10*359 1 2 . 9 4 9
2 1 . 3 2 . 5 8 2 5*164 7 . 7 4 6 10*327 1 2 . 9 0 9
2 1 . 4 2 . 5 7 4 5*140 7 . 7 2 2 1.0*296 1 2 . 8 7 12 1 . 5 2 . 5 6 6 5*133 7 . 6 9 9 10*266 1 2 . 8 3 22 1 . 6 2 . 5 5 9 5 . 1 1 0 7 . 6 7 7 10*235 1 2 . 7 9 4
2 1 . 7 2 . 5 5 1 5 . 1 0 3 7 . 6 5 4 10*205 1 2 . 7 5 72 1 . 8 2 . 5 4 4 5 . 0 0 0 7 . 6 3 2 10*176 1 2 . 7 1 92 1 . 9 2 . 5 3 7 5 . 0 7 3 7 . 6 1 o 10*146 1 2 . 6 8 3
2 2 . 0 2 . 5 2 9 5 . 0 5 9 7 . 5 8 8 10*117 1 2 . 6 4 6
2 2 . 1 2 , 5 2 2 5 . 0 4 4 7 . 5 6 6 10* 088 1 2 . 6 1 02 2 . 2 2 . 5 1 5 5 . 0 3 0 7 . 5 4 5 1 0 . 0 0 0 1 2 . 5 7 52 2 . 3 2 . 5 0 0 5 -0 1 0 7 . 5 2 4 10*032 1 2 . 5 4 o2 2 . 4 2 . 5 0 1 5 . 0 0 2 7 . 5 0 3 1 0 . 0 0 4 1 2 . 5 0 5
2 2 . 5 2 . 4 9 4 4 . 9 0 0 7 . 4 8 2 9 . 9 7 6 1 2 . 4 7 02 2 . 6 2 . 4 0 7 4 . 9 7 4 7 . 4 6 2 9 . 9 4 9 1 2 . 4 3 62 2 . 7 2 • 48 u 4 . 9 6 1 7 . 4 4 1 9 . 9 2 2 1 2 . 4 0 2
2 2 . 8 2 . 4 7 4 4 . 9 4 8 7 . 4 2 1 9 . 8 9 5 1 2 . 3 6 92 2 . 9 2 . 4 6 7 4 . 9 3 4 7 . 4 0 2 9 . 8 6 9 1 2 . 3 3 6
2 3 . 0 2 . 4 6 1 4 . 9 2 1 7 . 3 8 2 9 . 8 4 3 1 2 . 3 0 32 3 . 1 2 . 4 5 4 4 • 9 q8 7 . 3 6 3 9 . 0 1 7 1 2 . 2 7 1
2 3 . 2 2 . 4 4 8 4 . 0 9 6 7 . 3 4 3 9 . 7 9 J 1 2 . 2 3 9
2 3 . 3 2 . 4 4 1 4 . 8 0 3 7 . 3 2 4 9 . 7 6 6 1 2 . 2 0 /
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23.4 2,4 35 4.878 7.
23.5 2.429 4.858 7.
23.6 2.423 4.846 7.
23.7 2.417 4.833 7.
23.8 2.4 11 4.821 7.
23.9 2 • 4 o5 4.810 7.
24.0 2.399 4.798 7.
24.1 2.393 4.786 7.
24.2 2.397 4.774 7.
24.3 2.381 4.763 7.
24.4 2.3/6 4.752 7.
24.5 2.37o 4.74 0. 7.
24.6 2.365 4.729 7.
24.7 2.359 4.718 7.
24.8 2.354 4.707 7.
24.9 2.348 4.697 7.
25.0 2.34 3 4.636 7.
25.1 2.333 4.675 7.
25.2 2.332 a .665 6.
25.3 2.327 4.654 6.
25.4 2.322 4.644 6.
25.5 2.317 4.634 6 .
25.6 2.312 4.624 6.
25.7 2.307 4.6 i 4 6.
25.8 2.302 4.604 6,
25.9 2.297 4.594 6.
26.0 2.292 4.534 6.
26.1 2.287 4.575 6.
26.2 2.283 4*565 6.
26.3 2.278 4.556 6.
26.4 2.273 4*546 6.
26.5 2.269 4.537 6.
26.6 2.264 4.528 6.
26.7 2.259 4.519 6.
26.d 2.255 4.510 6.
26.9 2.250 4.501 6 .
27,0 2.246 4 • 4 9 ¿ 6.
27.1 2.242 4.433 6.
27.2 2.237 4.475 6.
27.3 2.233 4.468 6.
27.4 2.229 4.453 6 .
27.5 2*225 4.449 6.
27.6 2.220 4.441 6.
27.7 2.216 4.432 6.
27.3 2.212 4.424 6.27.9 2.208 4.416 6.
28.0 2.204 4.408 6.
28.1 2.200 4.400 6 .
28.2 2.196 4.392 6.
28.3 2.192 4 * 384 6.
26.4 2.188 4.376 6.
28.5 2*184 4.369 6.
28.6 2.18o 4.361 6.
28.7 2-177 4.353 0 •
28.3 2.173 4 * 3 4 0 6.
28.9 2*169 4 » 3 38 6.
29.0 2.10b 4.331 6.
29.1 2.162 4.323 6.
29.2 2.158 4 • 3 lo 6.
29.3 2.154 4.309 6.
29.4 2.151 4.302 6 .
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9 . 741 U 1769 1. 7 1 6 12 1459,. 691 12 114
9 ,. 667 12 084
9 . 6 4 3 12 0549,. 619 12 024
9.. 595 11 994
9,. 5 7 2 11 965
9 . 5 4 9 11 9369 1. 526 11 907
9.. 503 11 079
9 ,.481 1 1 851
9 <.459 11 823
9 1,437 11 7969,. 415 11 768
9 ,. 393 11 741
9.. 3 7 2 1 1 715
9,.351 1 1 688
9 ,. 3 3 0 11 6629 1. 309 11 6369,, 288 11 6109,, 268 11 585
9,. 248 11 5609,. 223 11 535
9 .. 208 11 5109.. 188 11 4859 .. 169 11 4619 ,, 150 11 4379 ,• 131 11 4139 ,. 112 1 1 3909 ,, 093 11 366
9,, 074 U 3439 .>056 11 3209 ., 038 11 297
9,>020 U 275
9., 002 1 1 2528,,984 11 2308,, 967 11 2088,, 949 11 107
8., 932 ti 1658., 915 11 144
8,,39 8 1 1 123
8 .,881 11 1028,, 865 H 0018 ,. 848 H 0608.. 832 n 0408 ,. 816 n 0208,. 300 11 0008 ,, 784 10 9808 1,768 10 9608.. 753 10 9418., 737 10 9213., 722 10 9028 ., 706 10 8038 .,691 10 8648,. 676 10 8468., 662 10 8278 1.647 10 809
8., 632 10 791
8 ,. 618 10 77 28,. 604 10 755

DE

306287
268
250
232
214
197
179
162
144
127
111
094
0 77
061
045
029
013
99 7
982966
951
936
921
906
89 1
877
8628 48
834
820
8Q6
792778
765
75l
733
725
712699
68 6
6 7 4
661
649
636624
612
600588
576
564
553
541
530519
507
496
485
474
463
453
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2 9 . 5 2 . 1 4 7 4 . 2 9 5 6 . 4 4 2 8 . 5 8 9 t 0 . 737
2 9 . 6 2 . 1 4 4 4 . 2 8 8 6 . 4 3 2 8 . 5 7 5 1 0 . 7 1 9
2 9 . 7 2 . 1 4 0 4 . 2 8 1 6 , 4 2 1 8 . 5 6 1 1 0 , 7 0 2
2 9 . 8 2 . 1 3 7 4 . 2 7 4 6 . 4 1 1 8 . 5 4 8 1 0 . 6 8 5
2 9 . 9 2 . 1 3 3 4 . 2 6 7 6 , 4 0 0 8 . 5 3 4 1 0 . 6 6 7
3 0 . 0 2 . 1 3 0 4 . 2 6 0 6 . 3 9 0 8 . 5 2 0 1 0 . 6 5 0
3 0 . 1 2 . 1 2 7 4 . 2 5 3 6 . 3 3 0 8 . 5 0 7 1 0 . 6 3 3
3 0 . 2 2 . 1 2 3 4 , 2 4 7 6 . 3 7 0 8 . 4 9 3 1 0 . 6 1 7
3 0 . 3 2 . 1 2 0 4 . 2 4 0 6 . 3 6 0 8 . 4 8 0 1 0 , 6 0 0
3 0 . 4 2 . 1 1 7 4 . 2 3 3 6 . 3 5 0 8 . 4 6 7 1 0 . 5 8 4
3 0 . 5 2 . 1 1 3 4 . 2 2 7 6 . 3 4 0 0 . 4 5 4 1 0 , 5 6 7
3 0 . 6 2 . 1 1 0 4 . 221 6 . 3 3 1 8 . 4 4 1 1 0 . 5 5 1
3 0 . 7 2 , 1 0 7 4 . 2 1 4 6 . 3 2 1 8 . 4 2 8 1 0 . 5 3 5
3 0 . 0 2 . 1 0 4 4 . 2 0 8 6 . 3 1 2 8 . 4 1 5 1 0 . 5 1 9
3 0 . 9 2 . 1 0 1 4 . 2 0 1 6 . 3 0 2 8 . 4 0 3 1 0 . 5 0 4
3 1 . 0 2 . 0 9 8 4 . 1 9 5 6 . 2 9 3 8 . 3 9 0 1 0 . 4 8 8
3 1 . 1 2 . 0 9 4 4 . 1 8 9 6 . 2 8 3 8 . 3 7 8 1 0 . 4 7 2
3 1 . 2 2 . 0 9 1 4 . 1 8 3 6 . 2 7 4 8 . 3 6 6 1 0 . 4 5 7
3 1 . 3 2 . 0 8 8 4 . 1 7 7 6 . 2 6 5 3 . 3 5 3 1 0 . 4 4 2
3 1 . 4 2 . 0 8 5 4 . 1 7 1 6 . 2 5 6 8 • 34 1 1 0 . 4 2 7
3 1 . 5 2 . 0 8 2 4 . 1 6 5 6 . 2 4 7 8 . 3 2 9 1 0 . 4 1 2
3 1 . 6 2 . 0 7 9 4 . 1 5 9 6 . 2 3 8 8 . 3 1 7 1 0 . 3 9 7
3 1 . 7 2 . 0 7 6 4 . 1 5 3 6 . 2 2 9 8 . 3 0 5 1 0 . 3 3 2
3 1 . 8 2 . 0 7 3 4 . 1 4 7 6 . 2 2 0 8 . 2 9 4 1 0 . 3 6 7
3 1 . 9 2 . 0 7 1 4 . 1 4 1 6 . 2 1 2 8 . 2 8 2 1 0 . 3 5 3
3 2 . 0 2 . 0 6 8 4 . 1 3 5 6 . 2 0 3 8 . 2 7 1 1 0 . 3 3 8
3 2 . 1 2 . 0 6 5 4 . 1 3 0 6 . 1 9 4 8 . 2 5 9 1 0 . 3 2 4
3 2 . 2 2 . 0 6 2 4 . 1 2  '4 6 . 1 8 6 8 . 2 4 8 1 0 . 3 1 0
32*3 2 . 0 5 9 4 . 1 1 8 6 . 1 7 7 8 . 2 3 6 1 0 . 2 9 6
3 2 . 4 2 . 0 5 6 4 . 1 1 3 6 . 1 6 9 8 . 2 2 5 1 0 . 2 0 23 2 . 5 2 . 0 5 4 4 . 1 0 7 6 , 161 8 . 2 1 4 10• 2 6 83 2 . 6 2 . 0 5 1 4 . 1 0 2 6 . 1 5 2 8 . 2 0 3 1 0 . 2 5 4
3 2 . 7 2 . 0 4 8 4 . 0 9 6 6*144 8 , 1 9 2 1 0 . 2 4 03 2 . 0 2 . 0 4 5 4 . 0 9 1 6 . 1 3 6 8 . I 8 1 1 0 . 2 2 7
3 2 . 9 2 . 0 4 3 4 . 0 8 5 6 . 1 2 8 8 .  17 1 1 0 . 2 1 3
3 3 . 0 2 . 0 4 0 4 . 0 0 0 6 . 1 2 0 8 . I 6 0 1 0 . 2 0 0
3 3 .  1 2 . 0 3 7 4.Q75 6*112 8 . 1 4 9 t ü . 1Q 7
3 3 . 2 2 . 0 3 5 4 . 0 6 9 6 . 1 0 4 8 . 1 3 9 1 0 . 1 7 4
3 3 . 3 2 . 0 3 2 4*064 6 . 0 9 6 8 . 1 2 9 1 0 . 1 6 13 3 . 4 2 . 0 3 0 4*059 6 . 0 8 9 8 . 1 1 8 10*140
3 3 . 5 2 . 0 2 7 4 . 0 5  4 6 .0O1 8 . 1 0 8 10 « 135
3 3 . 6 2*024 4 . 0 4 9 6 • q7 3 8.098 1 0 . 1 2 23 3 . 7 2 . 0 2 2 4.Q4 4 6 • 06Ó a . 008 1 0 . 1 1 0
33.8 2 . 0 1 9 4 . 0 3 9 6 . 0 5 8 8 . 0 7 8 1 0 . 0 9 73 3 . 9 2 . 0 1 7 4 . 0 3 4 6 . 0 5 1 8 . 0 6 8 1 0 . 0 0 5
3 4 . 0 2 . 0 1 4 4 . 0 2 9 6 . 0 4 3 8 . 0 5 8 1 0 . 0 7 2
3 4 . 1 2 . 0 1 2 4 . 0 2 4 6 . (j36 8 . Q48 1 0 . 0 6 03 4 , 2 2 . 0 1 0 4.019 6 . 0 2 9 8 . 0 3 8 1 0 . 0 4 8
3 4 . 3 2 . 0 0 7 4 . 0 1 4 6 . 0 2 1 8 . 0 2 9 1 0 . 0 3 63 4 . 4 2 . 0 0 5 4 . 0 0 9 6 . 0 1 4 8 . 0 1 9 1 0 . 0 2 4
3 4 . 5 2 . 0 0 2 4 • 005 6 . 0 0 7 8 . 0 0 9 1 0 . 0 1 23 4 . 6 2 . 0 0 0 4 . 0 0 0 6 . 0 0 0 8.000 1 0 . 0 0 0
3 4 . 7 1 . 9 9 8 3 . 9 9 5 5 . 9 9 3 7 . 9 9 1 9 . 9 8 8
3 4 . 0 1 . 9 9 5 3 . 9 9 1 5 . 9 8 6 7 . 9 8 1 9.9 773 4 . 9 1 . 9 9 3 3*986 5 . 9 7 9 7 . 9  72 9 . 9 6 5
3 5 . 0 1 . 9 9 1 3 . 9 8 1 5 . 9  7?. 7 . 9 6 3 9 . 9 5 4
3 5 . 1 1 . 9 3 8 3 . 9 7 7 5 . 9 0 5 7 . 9 5 4 9 , 9 4 2
3 5 . 2 1 . 9 8 6 3 . 9 7 2 5 . 9 5 9 7 . 9 4 5 9 , 9 3 13 5 . 3 1 . 9 8 4 3 . 9 6 3 5 . 9 5 2 7 . 9 3 o 9 . 9 2 03 5 . 4 1 . 9 8 2 3 . 9 6 4 5 . 9 4 5 7 . 9 2 7 9 . 9 0 9
3 5 . 5 1 . 9 3 0 3 . 9 5 9 5 . 9 3 9 7 . 9 1 8 9 . 8 9 8
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35.6 1.977 3.955 5.
35.7 1.975 3.950 5.
35.8 1.973 3*946 5.
35.9 1.971 3*942 5.
36.0 1.969 3.937 5.
36.1 1.967 3*933 5.
36.2 1.965 3.929 5.
36.3 1.962 3.925 5.
36.4 1.960 3.921 5.
36.5 1.958 3.917 5.
36.6 1.956 3.913 5.
36.7 1.954 3.90? 5.
36.8 1.95? 3.905 5.
36.9 1.950 3.901 5.
37.0 1.948 3.89 7 5.
37.1 1.946 3.893 5.
37.2 1.944 3.889 5.
37.3 1.942 3.685 5.
37.4 1.941 3.881 5.
37.5 1.939 3.877 5.
37.6 1.937 3.873 5.
37.7 1.935 3.870 5.
37.8 1.933 3*866 5.
37.9 1.931 3.86¿ 5.
38.0 1.929 3*858 5.
38.1 1.927 3.855 5.
38.2 1 .926 3.851 5.
38.3 1.924 3 . 8 4 8 5.
38.4 1.922 3.844 5.
38.5 1.920 3.840 5.
38.6 1.918 3.837 5.
38.7 1.917 3.833 5.
36.8 1.915 3 * 8 3 U 5.
38.9 1.913 3.826 5.
39.0 1.911 3*823 5.
39.1 1.910 3.819 5.
39.2 1.908 3.816 5.
39.3 1.906 3.813 5.
39.4 1.905 3.809 5.
39.5 1.903 3.806 5.
39.6 1.901 i • 8 0 i 5.
39.7 1.900 3.799 5.
39.6 1.898 3.796 5.
39.9 1.896 3.793 5.
40.0 1.895 3.790 5.
40.1 1.893 3.786 5.
40.2 1.892 3.783 5.
40.3 1.890 3.78o 5.
40*4 1.889 3.777 5.
40.5 1.387 3.77 4 5.
40*6 1.885 3.771 5.
40.7 1.884 3.768 5.
40.8 1.882 3.765 5.
40.9 1 . 8 8 1 3.762 5.
41.0 1.879 3*759 5.
41.1 1.878 3.756 5.
41.2 1.876 3.753 5.
41.3 1.875 3.75U 5.
41.4 1.373 3.747 5.
41.5 1.872 3.744 5.
41.6 1.870 3.741 5.
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7.909 9.887
7.901 9.876
7.892 9.065
7.883 9.054
7.875 9.844
7.867 9.833
7.858 9.823
7.850 9.812
7.842 9.802
7.833 9.792
7.825 9.781
7.817 9.771
7.809 9.761
7.801 9.751
7.79 3 9.741
7.785 9.732
7.77 7 9.722
7.77 0 9.712
7.762 9.703
7.7 54 9.693
7.747 9.603
7.739 9.674
7.732 9.665
7.724 9.655
7.717 9.646
7.710 9,037
7.702 9,628
7.695 9.019
7.688 9,610
7.681 9.601
7.674 9.592
7.667 9.563
7.660 9.575
7.653 9,566
7.646 9.557
7.639 9,549
7.632 9.540
7.625 9.532
7.619 9.523
7.612 9.515
7.605 9.507
7.599 9,499
7.592 9.490
7.586 9.492
7.579 9.474
7.573 9.466
7.567 9.458
7.580 9.450
7.554 9.443
7.548 9.435
7.542 9.427
7.535 9.419
7.529 9.412
7.523 9.404
7.517 9.397
7.511 9.389
7.505 9.362
7.499 9.374
7.493 9,367
7.488 9.360
7.482 9.352

DE

932
926
919
913
9C6
900
094
88 7
881
675
869
863
657
851
845
839
633
827
822
816
810
804
799
793
788
782
777
771
766
761
755
750
745
740
734
7 29
7 24
719
714
709
704
699
694
689
685
680
675
670
666
661
656
652
647
642
638
633
629
624
620
6 16
611
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41.7 1.869 3 738 5.607 7.476 9.345
41,8 1.668 3 735 5.603 7,470 9.338
41.9 1.866 3 732 5.598 7.465 9.331
42.0 1.865 3 729 5.594 7.459 9.324
42.1 1.863 3 127 5.590 7.453 9.317
42.2 1.862 3 7 24 5.586 7.448 9,310
42.3 1.861 3 721 5.582 7.442 9.303
42,4 1.859 3 713 5.578 7.437 9.296
42.5 1.858 3 716 5.573 7.431 9.289
42.6 1.856 3 713 5.569 7.426 9.282
42.7 1.855 3 710 5.565 7.420 9.275
42.8 1.854 3 707 5.561 7.415 9.269
42.9 1.852 3 7 05 5.557 7.410 9,262
43,0 1.051 3 702 5.553 7.404 9.255
43,1 1.850 3 700 5.549 7.399 9.249
43.2 1.848 3 697 5.545 7.394 9,242
43.3 1.847 3 694 5.541 7.389 9.236
43.4 1.846 3 692 5.538 7.383 9.229
43«5 1.845 3 69V 5.534 7.378 9.223
43.6 1.843 3 687 5.530 7.373 9.216
43,7 1.042 3 684 5.526 7.368 9.210
43.8 1.841 3 682 5.522 7.363 9,204
43*9 1.839 3 679 5.516 7.358 9.197
44.0 1.838 3 676 5.515 7.353 9.191
44.1 1.837 3 674 5.511 7.348 9.185
44.2 1.836 3 672 5.507 7.343 9,179
44.3 1.835 3 669 5.504 7.338 9,173
44.4 1.833 3 667 5.500 7.333 9,167
44.5 1.932 3 664 5.496 7.323 9.161
44.6 1.931 3 66? 5.493 7. 324 9.155
44.7 1.630 3 659 5.489 7.319 9,149
44.8 1-829 3 657 5.486 7.314 9*143
44.9 1.827 3 655 5.482 7.309 9,137
45.0 1.826 3 652 5.479 7.305 9.131
45.1 1.825 3 650 5.475 7.300 9,125
45.2 1.824 3 648 5.472 7.295 9.119
45.3 1.823 3 645 5.468 7.¿9i 9.114
45.4 1 . 8 2 2 3 643 5.465 7.286 9.108
45.5 1.820 3 641 5.461 7.282 9.102
45*6 1.019 3 639 5.450 7.277 9.096
45.7 I. 8 1 8 3 6 36 5.454 7.273 9.091
45.8 1.817 3 634 5.451 7.268 9.085
45.9 1.816 3 632 5.440 7,264 9.o80
46.0 1.815 3 630 5.444 7.259 9.Q74
46.1 1.814 3 627 5.441 7.255 9.069
46.2 1.813 3 625 5.438 7.251 9.063
46.3 1 . 8 1 2 3 623 5.435 7.246 9.058
46,4 1.810 3 621 5.431 7.242 9.052
46.5 1.609 3 619 5.428 7,230 9.047
46.6 I. 8 0 8 3 617 5.425 7.233 9.042
46.7 1.807 3 615 5.422 7.229 9,036
46.8 I . 8 0 6 3 612 5.419 7.225 9.031
46.9 1.805 3 610 5.415 7.221 9.026
47.0 1.804 3 6 08 5.412 7.216 9.021
47.1 1.803 3 6 0O 5.409 7.212 9.015
47.2 1 . 8 0 2 3 6 04 5.406 7.208 9.010
47,3 1 . 8 0 1 3 602 5.403 7.204 9.005
47.4 1 . 8 0 0 3 600 5.4 00 7.200 9.000
47.5 1.799 3 590 5.397 7.196 8.995
47.6 1.798 3 590 5.394 7.192 8.990
47.7 1.797 3 594 5.391 7,180 8.985
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4 7 , 0 1.7*6 3.5*2
47.9 1.795 3.590
48.0 1.794 3.588
48.1 1.793 3.556
48.2 1.792 3.584
48.3 1.791 3.582
48.4 1.790 3.580
48.5 1.789 3.578
48.6 1.788 3.576
48.7 1.787 3.575
48.6 1. 786 3.573
48.9 1.785 3.571
49.0 1.784 3.569
49.1 1.784 3.567
49.2 1.783 3.565
49.3 1.782 3.563
49.4 1.781 3.562
49.5 1.780 3.560
49.6 1.7 79 3.558
49.7 1.778 3.556
49.8 1.777 3.554
49.9 1.776 3.553
50.0 1.775 3.551
50.1 1.775 3.549
50.2 1 .774 3.547
50.3 1.773 3.546
50.4 1.772 3.544
50.5 1.771 3.542
50.6 1.770 3.541
50.7 1.769 3*539
5o. 0 1.769 3.537
50.9 1.768 3.535
51.0 1.767 3.534
51.1 1.766 3.532
51.2 1.765 3.531
51.3 1.764 3.5?9
51.4 1.764 3.527
51.5 1.763 3.526
51.6 1.762 3.524
51.7 1.761 3*522
51.8 1.760 3.521
51.9 1.760 3.519
52.0 1.759 3 • 5 18
52. 1 1.758 3.516
52.2 1.757 3.514
52.3 1.756 3.513
52.4 1.756 3.511
52.5 1.755 3.510
52.6 1.754 3.508
52.7 1.753 3.507
52.a 1.753 3.505
52.9 1.752 3.504
53.0 1.751 3.502
53.1 1.750 3.501
53.2 1.750 3.499
53.3 1.749 3*498
53.4 1.748 3.496
53.5 1.747 3.495
53.6 1.747 3.49J
53.7 1.746 3.492
53.8 1.745 3.491

5.388 7.16* 8.9P0
5.385 7.180 3.9 ’5
5.382 7.176 3.970
5.379 7.172 8.965
5.376 7. 168 8.960
5.373 7. 164 8.955
5.370 7.161 8,951
5.368 7.157 0.946
5.365 7.153 8.941
5.362 7.149 8.936
5.359 7. 145 9.932
5.356 7.142 5.92 7
5.353 7.138 8.922
5.351 7.134 8.918
5.34 8 7.130 0.913
5.345 7.127 8.909
5.342 7.123 8.9 04
5.340 7.120 8.099
5.337 7.116 8.095
5.334 7.112 8.890
5.332 7.109 8.086
5.329 7.105 8.882
5.326 7.102 0.877
5.324 7.098 8,873
5.321 7.095 8.068
5.318 7.091 6.864
5.316 7.088 8,860
5.313 7.084 8.856
5.311 7.001 8.851
5.308 7.078 8.847
5*306 7.074 8,843
5.303 7.071 8.839
5.301 7.068 8,035
5.298 7.064 8.830
5.296 7.061 8,826
5.293 7.058 6.822
5.291 7.054 8.818
5.288 7.051 8.814
5.286 7.048 8.810
5.284 7.045 8.8 06
5.281 7.042 8.802
5.279 7.038 8.798
5.276 7.035 8.794
5.274 7.032 8.790
5.272 7.029 8.786
5.269 7.026 8.782
5.26 7 7.023 8.778
5.265 7.020 8.775
5.262 7.017 8.771
5.260 7.014 8.767
5.258 7.011 8.763
5.256 7.008 8.759
5.253 7.005 8,756
5.251 7.002 8.752
5.249 6.999 8.748
5.247 6.996 8.745
5.245 6.993 6.741
5.242 6.990 6.737
5.240 6.987 8,734
5.238 6.984 8.730
5.236 6.981 8.726
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53.9 1.745 3.489 5.2 34 6.97* 8v723
54.0 1.744 3.488 5.232 6.975 8.719
54,1 1.743 3.486 5.229 6,973 8.716
54.2 1.742 3.485 5,227 6.970 8.712
54.3 1.742 3.484 5.225 6.967 8.709
54.4 1.741 3.482 5.223 6.964 8.705
54.5 1.740 3.481 5.221 6.961 8.702
54.6 1.740 3.479 5.219 6.959 8,698
54.7 1.739 3.478 5.217 6,956 8.695
54.8 1.738 3.477 5.215 6.953 8.692
54.9 1.738 3.475 5.213 6.951 8.688
55.0 1.737 3.474 5.211 6.948 8.685
55.1 1.736 3.473 5.209 6.945 8.681
55.2 1.736 3.471 5.207 6.942 0.678
55.3 1.735 3.470 5.205 6.940 8.675
55.4 1.734 3.469 5.203 6.937 0.671
55.5 1.734 3.467 5.201 6.934 8.668
55.6 1.733 3.466 5.199 6.932 8.665
55.7 1.732 3.463 5.197 6.929 8.652
55.8 1.732 3.463 5.195 6.927 8.658
55.9 1.731 3.462 5,193 6.924 8.655
56.0 1.730 3.461 5.191 6.922 8.652
56.1 1.730 3.459 5.189 6.919 6.649
56.2 1.729 3*458 5.107 6.9 16 8.646
56.3 1.728 3.457 5.185 6.914 8.642
56.4 1.728 3.456 5,104 6.911 8,639
56.5 1.727 3.454 5.182 6.909 8,636
56.6 1.727 3.453 5.18o 6.906 8.63356.7 1.726 3.452 5.178 6.904 8,63056.8 1.725 3.451 5.176 6.901 8.62756.9 1.725 3*449 5.174 6.899 8.624
57,0 1.724 3*448 5.172 6.896 8.62157,1 1.724 3*447 5*l7l 6.894 8,618
57.2 1.723 3*446 5*169 6.892 8.61557.3 1.722 3*445 5.167 6.889 8.612
57.4 1.722 3*443 5*165 6.807 8.609
57.5 1*721 3*442 5.163 6 . 6 8 4 8,60657,6 1.721 3*441 5*162 6 . 8 8 2 8.60337.7 1.720 3*440 5.160 6 , 8 8 0 8.60057.8 t * 719 3*439 5.158 6.877 8.59757.9 1.719 3*438 5.156 6.875 8.59458 . 0 1.718 3*436 5.155 6.873 8.59 156. 1 1*718 3*435 5.153 6.87o 8.58856.2 1.717 3*434 5*151 6.868 8.585
56.3 1.716 3*433 5,149 6,866 8.58258.4 1.716 3*432 5.148 6.863 8.579
58.5 1.715 3*431 5*146 6.061 8.57756,6 1.715 3*429 5*144 6.859 8.57456,7 1«7 14 3*428 5.143 6.857 8.571
56.6 1 • 7 14 3*427 5*141 6.854 8 . 5 6 858.9 1.713 3*426 5.139 6.852 8.56559.0 1.712 3.425 5.137 6.85o 8.56259. 1 1.712 3*424 5.136 6.840 8.56059.2 1.711 3.423 5.134 6.846 8,557
59,3 1.711 3*422 5.133 6.843 8,55459,4 1.710 3.421 5.131 6,041 8.55259.5 1.710 3*420 5.129 6.639 8.549
59.6 1.709 3*410 5.120 6.837 8.54659,7 1 • 7 09 3*417 5.126 6.835 8.54359.0 1.7 00 3.416 5.124 6.833 8.54159.9 1.708 3*415 5.123 6.830 8.538
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CALCULO CRISTALOGRAFICO
PROGRAMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA BURROUGHS 5500  
FORTRAN

DATOS PARA LA RESOLUCION GRAFICA DE DIAGRAMAS 
DE CRISTAL GIRATORIO

En los diagramas de cristal giratorio contrasta la precisión y facilidad con la 
que pueden apreciarse las traslaciones según el eje de giro, con la dificultad en la 
numeración de los reflejos que se obtienen por su medio.

En efecto, si bien los niveles se aprecian de un modo nítido no así los 
reflejos de cada nivel. Estos son muy numerosos y aglomerados, ya que cada 
nivel resume todos los correspondientes a un plano reticular recíproco del cristal, 
y aún puede haber superposiciones. Esta dificultad se resuelve al obtener diagra­
mas de oscilación en vez de rotatorios. La proximidad de los reflejos no consti­
tuye en principio una dificultad, si se aumenta la precisión en las mediciones y 
apreciando las distancias dobles (2x,2y en milímetros) entre manchas simétricas. 
La radiación suele emplearse filtrada, para eliminar las radiaciones beta; no 
obstante, estos niveles de reflejos se distinguen perfectamente de los alfa por ser 
constantemente más cercanos a la línea ecuatorial.

Otras condiciones muy importantes para el éxito en la interpretación gráfica, 
son la precisión en los cálculos de las cantidades requeridas y la exactitud y 
magnitud de escala para el trazado. La apreciación de las distancias en milímetros 
es más fácil y exacta: no así la medición directa de las coordenadas f  , £ , 
mediante la plantilla de Bernal. Una escala de trazado de 100, puede dar una 
precisión notable a la interpretación.

A partir de las dimensiones directas de la celda elemental, el programa 
calcula primero las recíprocas y luego la escala de 100 en la que deberán dibu­
jarse. Teniendo en cuenta una esfera de Ewald de 100 mm de radio, se calculan 
los círculos de reflexión para los diferentes niveles.

V = abe v i  — (cos2 a + cos2j3 + cos27 ) + 2 cos a eos j3 eos y
a* = be sen a / V = AR
b* = ac sen j3 / V = BR
c* = ab sen y  / V = CR
ol* = (eos |3 eos y — eos a) / sen @ sen y
j3* = (eos a cos y  — cos j3) / sen a sen y
7* = (cos a cos j3 — cos y) / sen a sen j3
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y con la escala 100 de trazado, 
a* . A . 100 = ARE 
b* . A . 100 = BRE 
c* . A . 100 = CRE
Como el cristal gira con sus planos reticulares perpendiculares al eje de giro, lo hace por lo común en derredor de uno de sus ejes cristalográficos (per­

pendicular a esa familia de planos); mas en los casos de
a) , cristales triclínicos,
b) . monoclínicos, que no sea el eje principal de simetría,
c) . trigonales, que no sea un eje cristalográfico, el giro es en realidad un subeje

de cristal, que se aparta del eje en cierto ángulo.

La separación de cada nivel en estos casos, se calculará por (H [001 ] )
SEP = rn t g ( c ~ c * )  Q

/&X)I]

Nivel 0 Nivel 2
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El ángulo K de inclinación del eje c* sobre el plano 
sen y  * eos k = sen(y *—e) eos a* + sen e eos

(a*b*) es
j3* ( I o ec. de Stewart)

y por el triangulo plano de la base,
e = v = 7 * ( i )

e — v a* — b* 180 — 7*te -------- = -----------  cte(------ -— )
2 a* + b* S 2 '2 2
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a* -  b* 180 -  y  e -  v = 2 are tg(— — —  ctg----- ------) (2)

de ( 1 ) y (2),
a* -  b* 180 -  Te = 2 ( 7 * + 2 are tg( -  - - -  ctg -  )

y finalmente,

COS K =-
sen(7 * — e) eos a* + sen e eos j3*

sen 7 *

de donde, el ángulo entre c y c* es (9 0 °  — arc cos K ) y la separación de niveles
SEP = f n tg(90° —arc cos k) Q

El cálculo de la coordenada £, o sea la distancia de cada nudo reticular hasta 
el eje de giro en su respectivo nivel, se calcula por

í h2 a*2% -  j -------------- (eos 7  * — 2 eos2 a* cos2j3* eos2 7 * ) + k2b*2 + l 2c*2 +sen2 a*

+ 2 k 1 b* c* eos a* + 2 1 h c* a* eos |3* + 2 h k a* b* eos 7 * |  ^  Q
que por la escala a que se toman las dimensiones reticulares, queda adaptada a la escala del dibujo.

Finalmente, se calculan las coordenadas cilindricas para uno de los puntos 
reticulares de cada nivel (en u.r.r. a escala de 100 mm) y según se trate de diagra­
mas obtenidos mediante cámara plana o cilindrica. Las coordenadas cartesianas 
medidas en milímetros sobre el diagrama, son x, y.

a). Para película plana:

r  = y /  y /D 2 + x2
-  2 0 / d 1

D2 + x2 + y2
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b). Para película cilindrica:

? =  y / V  r2 + y 2

r2 2 r 360 x— -----------------------—  e o s---------
x2 + y2 V  r2 + y2 2 r

Angulo de 
oscilación

«

Angulo de 

giro del cr.

t.

R* N = 2

N = I

N= 0
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Tratándose de diagramas de cristal oscilante, los reflejos posibles estarán 
limitados por los círculos de reflexión que se trazan en cada nivel según la ampli­
tud de la oscilación.

La interpretación de los símbolos es análoga a la de los diagramas de oscilación.

En la lista de resultados del programa se han dejado unos lugares para la 
anotación de las condiciones experimentales que se hayan llevado, y otros para 
los símbolos hallados en el trazado gráfico, que es su finalidad. Con estos datos 
se pueden perforar taijetas que completen el trabajo mediante la numeración 
analítica propuesta por el programa 2 1 .
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B 5 S 0 Ü  F O R T R A N  C O M P I L A T I O N  

CALCULO CRISTALOGRAFICO

DATOS PARA LA RESOLUCION GR AU CA üt DIAGRAMS Ct CRISTAL GIRATORIO 

CAMARA PLANA 0 CILINDRICA, DISPOSICION NORMAL.

F, J,F AtíhEGAT GUINCHARU 

FORTRAN • BURROUGHS 5500

TARJETAS DE e n t r a o a

TARJETA 1,- NOMBRE DEL MINERAL.(FUHMATC 3A5)

DIMENSIONES RETICULARES UIRECTAS(A, tí. C, (FORMATO JF9,6)

ANGULOS DE LA CELDA ELEm EMAL» EN üRAUÜS MINUTOS Y SEGUNDOS SEXAGESIMA­

LES. (FORMATO 3(F<4.C,F3.Q,F5.2))

TARJETA 2.- LONGITUD DE ONDE DE LA RADIACION tMPLEAQA.(FLHm ATU F?.5) 

TARJETA 3.- DISTANCIA CE LA PELÍCULA SEGUN LA CAMARA tMPLEADA (MUaO) EN 

MILIMETROS. SE ESCRIblHA EN SU LUGAR LA DISTANCIA» PUNIENDO CERO EN EL 

CORRESPONDIENTE DE LA CAMARA NO UTILIZADA, (FORMATO 2FB.5)

ÜlSP (EN LAMARA PLANA)

DISC (EN CAMARA CILINDRICA)

TARJETA '4.- EJE DE GIRO» IjA 100. IJB 01U. IjC 0C1* EN ICUC CASO PLANOS 

PERPENDICULARES AL EjE DE GIRO (SUBE JE DE GIRO). SE ESCRIBIRA 1 EN F.L 

LUGAR DEL EJE UTILIZADO Y 0 tNLOS CTRUS, (FORMATO 313)

TARJETA 5.- ALTURAS PE LOS NIVELES EN MM. DESDE EL ECUATORIAL 0,0» Y EL 

NUMERO TOTAL DE LOS «LE SE TENGAN EN CUENTA,(PARA LOS LEMAS SE PQNQHA 

TAMBIEN 0,0» HASTA EL QUINTO LUGAR),(FQRMAT0 SF8,3*I0),

t a r j e t a 6,- c o o r d e n a d a s  x »y l e í d a s  (en m i l í m e t r o s ), un par de c o o r d e n a d a s

POR TARJETA. (FCRMATC 2F10.2). SE PONDRAN TANTAS TARJETAS CUANTOS SEAN 

LOS PARES OE COORDENADAS LEIDOS (PRIMERO LAS DEL M v E L  CERO* LUEGO LAS 

OEMAS. PUR SU URDEN.)
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C ULTIMA TARJETA.- CCN DOS GRUPOS OL 999. LUPO CCUHUENAUAS. COMENZANDO EN

C LAS COLUMNAS b Y 15* PARA i N 01C AH EL FINAL.

C ** RASO AL PROGRAMA 21,- NUMERACION ANALITICA DE LOS DIAGRAMAS DE CRISTAL 

C GIRATORIO C DE CRISTAL OSCILANTE) SE PLEUt PHtCISAR LA INTERPRETACION

C INICIAOA GRAFICAMENTE CON LOS DATOS DEL PROGRAMA ACTUAL. EN EFECTO, CÜM

C ESTE SE OBTIENEN LOS ELEMENTOS PARA UNA CONSTRUCCION ADECUADA Y LOS INDI-

C CES LOGRADOS LIMITAN EL NUMERO UE CALCULOS. PHECISANOO LAS COINCIDENCIAS

C ENTRE ESPACIADOS OBSERVADOS Y CALCCLAUCS.

C A ESTE EFECTO. SE TRASLADARAN A AQUEL PRUüHAMA LAS TARJETAS üE DATOS

C NUMS. 2. 1. 3. 6. SE CONTARA EL NUMERO UUNCHETÜ UE ESTAS ULTIMAS PARA

C PONERLO EN EL PROGRAMA, Y A CONTINUACION SE ANAd í RAN l AS TARJETAS DE LOS I

C INDICES (STU) CUE SE HLbIEREN HALLADO Y SE DESEEN CALCULAR, (FOR. 3F4.Q)

C

c ..............*................................................................................................
c

I
OIHENSION RAD(5).2ET(5).SEP(b).Y(5).XICR(1000)

PRINT 3

3 FORMAT (" DATOS PARA LA RESOLUCION üRAfluA UE DIAGRAMS CE CRISTAL 

1 GIRATORIO."./)

READ 1•MAN.MEN.M IN.MON.AD.BD.CO.A 1.A2.A 3.tíl.B2.tíi.CI.C2.C3 

1 FORMAT (3A4.A3.3F9,6.3<F4,C*F3.0.FS.2))

PRINT 70. MAN. MEN. MlN. MON 

70 FORMAT (" MINERAL » ".3A4.A3./)

SUM*A1*60.

SUM«SUN*A2

SUM«SUM*6C.

SUH«SUM*A3

ALFG«SUM/206264.6062

SUM«B1*60
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SÜM*SOM *B2 

S0M»S0M*60«

S0M«S0M*B3

BETG-S0M/206264.8C62 

SAMsCl*60 

SAM*SAM+C2 

SAM»SAM*60.

SAM«SAM+C3

GAMG-SAM/2C6264.0O62 

READ 6. ALAMtí

6 FORMAT (F7,5 )

REAC 7» DISP.DISC

7 FORMAT (2F8,5 )

READ 8. IjA.íjB.IjC

8 FORMAT (313)

PRINT 11

11 FQRMATC" ANOTACION DE LAS CONDICIUNES EXPERIMENTALES"./)

PRINT 12.ALA MB.DISP.DISC.IjA»Ijtí*ljC

12 FORMAT(6X."RADIACICN ■" .F( .5 *10X."CAm AHA EMPLEADA * PLANA (".Fd.J.

1" • MM ) * CILINDRICA (R*".F8.3.".MM).".//.6X."EJE DE GIHU ■ ".311.1U

2X."OSCILACION ■"./)

PRINT b

5 FORMAT (" PARAME 1RCS HE TI OLLARES DIRECTOS"./)

PRINT 71.AD. ÜD. CD

71 FORMAT(9X»"A »"»F6.4.6X»"tí . F8•4»8X*"C »"»F6.4»/)

PRINT 72.A1.A2.A3.B1.B2.B3.C1.C2.C3

72 F0RMAT(6X."ALFA »".F4.C.F3,0>F5.2." HEIA *".F4.O .F3.0.F5.2." GAMA 

1»".F4.C»F3.Ü.F5,2./)

RE AO 44. Y(1). Y(2). Y(3 ) . Y(4). Y(b). N

44 FORMAT (bF6 • 3.16 )
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IFCDISP) 45,46.95

46 IF(DISC) 47.40.47 

45 ALT-OISP

GO TC 40

47 AIT-CISC 

40 CONTINUE

00 65 1*1 «N

ZETCI)»YCI)/SGRT(ALT**2*Y(I>**2)

65 CONTINUE 

PRINT 10

10 FORMAT (" DIMENSIONES RETICULARES RECIPROCAS", / )

CAQ«(CUS(ALFG) )* + 2 

CBQ»(CUS(BETG))**2 

CG0«(C0S(GAm G))**2

VUL»AD*HD*CÜ*SCRT(l.-(CAQ*CB«+<:GG)+2.*CUS(ALFG)*CLS(tíETG)*CUS(tiAMG

1 ))
AR«0C*CO*SIN(ALFG)/VCL

BR«AD*CD*SIN(8ETG)/VCL

CR«AO*Bü*SIN(GAMG)/vCL

CALR »CCQS(dETG)*CCS(GANG)-CUS(ALFG))/(SlN(tiEIG)*SIN(UAMG)>

CBER »(COS(ALEG)*COS(GANG)-CCSC0E re))/(SiN(ALFG)*SIN(GANG))
CGAR a(CüS(AlfG)*CCS(HEIG)-CCS(GAMG))/(SlN(ALMi)*SlN(ttETG))

PI«3.141592653 

ALFAR«ARCÜS(CALR)

BETAR«AHCOS(Ctí£H)

GANAR»ARCOS(CGAH)

ARGR»ALFAH*10O./PI 

BRGR-BE I AHM0O./P1 

GRGR>GAMAR*180./P1

PRINT 13» AR.BR.CH
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13 FORMAT (9X."AH««.E0.4,7X*" BR = ",Ftí,<i.0A*"CR*",F0.4»/)

PRINT 14» ARGR. UNGH » GRGR

14 FORMAT (5 X »7 H ALFAR=»F10 .7,2X.7H BETAH»,El O .7.2X»7H GANAR»,F 10.7.2 

1X» 9H GRADOS ./)

PRINT 19

19 FORMAT (62H DIMENSIONES OE LA HEC RtliPRUCA (EN MMJ.PARA ESCALA E» 

1100 MM,,/)

ARE«AR*ALAMB*100.

BRE»HH*ALAMU*ICO.

CRE«CR*ALAMB*ICO.

PRINT 20»ARE.tíRE.CRE

2C FORMAT (7 X » 5m ARt = ,F ?.4»7X»5R tí HE»»\< .4. t X * 5H CNE«*F7,4./)

PRINT 15

15 FORMAT (50H RADIO CEL CIRCLLL DE EMLU, PAHA M vEL 0 *1UC MM,./)

DO 16 1 a 1»N

RAD(I)»10U,*SQRT( 1,-2ETU )**2)

J* I-1

PRINT 17.J.HAÜC1)

17 FORMAT (21X.7H NIVEL »Il»2h »»F7.2)

16 CONTINUE 

PRINT 16

18 FORMAT (IH ,/)

PRINT 21

21 FORMAT (76h SEPAHACICN UEl ORIGEN OE LCS PLANCS RECIPROCOS PAHA l U 

IS DIFERENTES NIVELES,»/)

IF(IJA) 101.102*101

102 IF(IJB) 103*104.103

104 IFCIJC) 105.106.1C5

101 00 107 1*1 .IN
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AA*BRt

BB«CRC

ANG1«»FTAR

ANG2«GAm AH

ANGj*ALFAR

flEB*(AA-HB)/(A 6 + tíH )

CQM»(PI-ANG3)/2.

EPS-2.M ANG342.*ATAN<(CEH)*Cl’TAN<CUM)))

KQSX«CS1N(ANG3-EPS)*CUS(ANQl) + SiNCEPS)*CUS< ANG2))/S1N(ANG3)

EüIsARCUS C KÜSX )

P£N»Pi/2.-EÜl

SEP(I )*ZtT( I )*TAN(PEN )

K* I - 1

PRINT 28 * K •SEP( I )

28 FORMAT ibx»15h PARA EL NIVFl .I1 .1 8 H ,|_A SEr* A R AC lUN ,E S * F 7,3 » AH MM# 

1 )

107 CONTINUE 

106 GO TG 108 

103 Cü 109 Is 1 * N 

AA«CRE 

BB»AHE 

A N G 1 * G A m A H 

ANG2«ALFAH 

ANG3«BETAH 

QEB«(AA-hB )/(AA + bb )

C0M*(Pl-ANG3)/2.

EPS«2.MANG3 + 2.*A 1AN((CEH)*C0 TAN(CÜM)))

K0SX«(SlN(ANG3-Ef:S)*CUS(ANGl)4SlN(EPS)*CUii(ANG2))/SlNCANü3)

£Q I ■ARCOS(KCS X )

PENaP i/2•“t O I
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SEP(I)*¿ET(I)*!Al\(PtN)

K »I * 1

PRINT 3 1»K»SEP(I )

31 FORMAT (bX. 15H PARA EL NIVEL »il»18H# LA SEPARACION ES»F/.3»4H MM. 

1»/)

109 CONTINUE 

GO TC LOO

105 00 110 I * 1»N

AA«ARE 

BB«0FE 

ANGUALFAR 

ANG2*8E TAR 

ANG3* üA M AR 

QEB*(AA»BB)/(AA+B0)

CCM*(Pl-ANÜ3)/2.

EPS«2.*(ANG3*?.*AlAN((fftfl)*CCTAN(CCM)))

K0SX*{S1N(ANG3-EPS)*CCS(ANG1)^S1N(EPS)*Cü S(ANG2)>/S1N<ANG3)

E Q I » A R C U S ( K C S X )

PEN«Pl/2.-ECl

SEPCI )*ZET(I)*TANCPEN)

K * I • 1

PRINT 33»K»S£P<1)

33 FORMAT<5X#15H PARA EL M V t L  *11*18h »LA SEPARACION ES»F7,3»4H MM. )

110 CONTINUE 

108 CONTINUE

PRINT 34

34 FORMAT (1H .//>

PRINT 111

111 FORMAT (" CCCHCENACA XI PARA CAOA M O O  OEL PLANO RECiPRUCG. OESOE 

1EL EjE UF GIRU OEL CRISTAL. EN SUS OlFERtNTtS NIVELES."»/)
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SAQ*(S1N(ALFAR))**2

SBQ«(SlN(BETAR)>**2

$GQ«(SIN(GAMH))**2

QCAs(CUS(ALFAH))**2 

QCB*(C0S(BETAR))**2 

0CG«CCCS(GAMAR))**2 

PRQ*2.*<,CA*gCB*L0G 

IF(IJA) 143*142*143

142 IF(IJtí) 145*144*145

144 IF(IJC) 14 / *146*147

143 DO 116 K* 1 * N 

KK«K-1

PRINT 112,SK

112 FORMA! (" CCCRDENACAS xl PARA RLF LE WLS TIPO NHL DEL NiVtL"*12./) 

PRINT 117

117 FORMAT llOX," K k L Xl"./J

DO 113 J* 1 * 6 

JJ-J-1

DO 114 1*1*6

11*1-1 

AK«KK 

A I * 11 

A J» J J

PRI«2.*Al*Aj*BRE*CRE*C0S(ALFAH)

PRE«2#*Aj*Ai\*CRE*AHE*CCS(bETAR)

PRA»2.*AK*Al*ARE*bRE*CCSCGA*AR)

XICR ( K)*SQHT(At,S((AK*AK*AfiE*ARE/5Ag)*(QCü-PH0)>Al*«l*tíht*tjHE^Aj*A

lJ*CRE*lKE*PKI«pfit«PM))

PRINT 115*AK.A1.AJ.x ICR( K)

115 FORMAT (10X,3F4.t,7x,F7.3)
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114 CONTINUE 

113 CONTINUE 

PRINT 150

150 FORMAT (1H »//)

116 CONTINUE 

GO TC 146

145 DO 126 1*1,N

11*1-1

PRINT 122,11

122 FORMAT (" COORDENADAS Xl PARA REFLEJOS TIPO H M  CEt NIVEO",12,/) 

PRINT 127

127 FORMAT (ÍOX," H K L Xl"*/)

00 123 J* 1 * 6

JJ-J-1

00 124 K * 1,6

KK«K-l

AK»KK

AI * 11

AJ«JJ

PRI«2,*A1*AJ*BRE*CRE*C0S(ALFAR)

PRE«2.*AJ*AK*CRE*ARE*CCS(tíETAH)

PRA«2,*AK*AI*ARE*tífiE*C0S(GAMAR)

XICR< 1 )*SORT(AbS((Al*Al*tíRE*BRE/SbQ)*(QOA-PRO )4AK*AK*AHE*AHE4Aj*A 

lJ*CRE*CHE*Pfil+PHE*PRA))

PRINT 125,AK*AI,AJ,XICR( 1)

125 FORMAT (IOX,3F4.0 * 7X *F7.3 )

124 CONTINUE 

123 CONTINUE 

PRINT 151
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151 FORMA] (1 h .//)

126 CONTINUE

GO TC 146

147 00 1 36 J * 1 »N 

JJ«J-1

P R I M  132. JJ

132 FORM A 1 (" CGGHCEN ACAS XI PARA Rt'FLEuCS TIPO HKN C U  NIVEL",12./) 

PRINT 137

137 FORMAT (10 X»w H K L XI"./)

00 133 1*1.6

I1M-1

CO l 3A K* 1.6 

KK«K- 1 

AK»KK 

A1&1I 

A J ■ o *j

PRI«2,* Al*Aj*tíRt*CRt*CCb(ALFAR)

PRE«2.*Aj*AK*CRt*ARE*C0S(bElAR)

PRAs2.*AK*AI*ARE*bRE*CCS(GAKAH)

X ICR( J)«S0R1(ABSCC AJ*A J*CRE*CHE/5Gl¡) * ( Qttí-PNL ) 4AK* A M A N E  * AHE4 A1 * A 

lI*RRE*tíhE+PRl4PHE*FRA))

PR I M  135.AK.Al.Au.xKRC J)

135 FORMAT ( 10X.3FAK.7x.F7.3)

134 C0NT1NU

133 CONTINUE 

PRINT 152

152 FORMAT (1H .//)

136 CONTINUE 

146 CONTINUE

PRIM 35
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35 FORMAT (63H CÜCPCENADAS C1LINURICAS (URR A ESCALA ICC MM) PARA CAO 

1A NIVEL../)

PRINT 64

64 FORMAT (15X.2H X.8X.2N Y.12X.5H 2EiA.5X.4H XI ./)

IP(OISP) 37.36.37

36 IF(DISC) 39.38.39

37 READ 40, XC.YC 

IF(XC,Eí,999,> GC TO 38

40 FORMAT C2F10.2)

ZEP»(YC/SGRT(ÜISP**2*XC**2 + U**2))*1C0.

XIP*(S6RT(l.*((DISP**24XC**2*2.*DISP*SQRT(0iSP**2+XC**2+YC**2))/(0 

II$P**2*XC**2 + YC**2))) )*100.

PRIM 41, XC. YU. ZEP# X1P

41 FORMAT (10X.2F1C.2.5X.2F 1C.3)

GO TO 37

39 RE AC 42, XC.íC

IF(XC•Eú « 999 •) GC TO 38

42 FORMAT (2F10.2)

ZEC»(YC/SQM(ÜISC**2 + YC**2))*K0.

XIC*S0RT(l,4LISC**2/(CISC**2*YC**2)"(2,*UlSt/SCRT(01SC**24YU**2))*

1 CCS(36C.*XC/(2.*3.14159 2*01 se)>)* 1C C.
PRINT 43. XC» YU. / E C» X K

43 FORMAT (1 OX.2 F K .2,5X .2F 1C . 3 )

GO TC 39

3e CONTINUE 

PRINT 50

50 FORMAT (1H ,//)

PRINT 49

49 FORMAT (56H ANC1ACUN CE LCS REFLEuUS PGSlbLES HALLAUUS GHAE K A^ N

1TE. »✓ )
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P R I M  51

51 FORMAT (5X # 8H NIVEL C.5X.8H NIVEL 1.5X.6H NIVEL 2.5X.8h NIVEL 

1»8H NIVEL 4,5X#8R NIVEL 5*/)

STOP

ENO
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DATQS PARA L* RESOLUCION GRAFICA LE DIAGRAMAS Ut CRISTAL GIRA10RI0.

MINERAL * LlVINGSTOMTA

ANOTACION DE LAS CONDICIONES EXPERIMENTALES

RADIACION *1.541/8 CAMARA EMPLEADA * PLANA ( G.COO.MM),

CILINDRICA (R* 26,ó48tMM).

EJE LE GIRO = CIO OSCILACION *

PARAMETROS RETICULARES CIRtCTOS

A * 29.7656 B * 4.0126 C * 21.3960

ALFA = 90. 0. 0.00 BETA =104.12. 0.00 GAMA = 9C. 0. 0.00

DIMENSIONES RETICULARES RECIPROCAS

AH= 0,0347 BH* 0.24*2 CR* 0.0482

ALFA TT = 90.0000000 BE T AR= 7 5,8000000 G AM AH = 9 C , OOOCOOO GM D G S

OIMENSIONES DE LA REÍ) RECIPROCA (tN MM)# RAH A ESCALA L=lQO MM.

ARE= 5,3430 tíRE=38.4235 CRE= 7.4330

RADIO DEL CIRCULO OE ERALO# PARA NI/EL O =100 MM.

NIVEL C = ICC.00 
NIVEL 1 = 99,04
NIVEL 2 = 92.0c
NIVEL 3 = 63.39

SEPARACION DEL ORIGEN UE LOS PLANES HECIRRCCOS PAHA LES LlFEHtNTES NIVELES, 

PARA EL NIVEL 0. LA SEPARACION ES U.UCC MM,

PARA EL NIVEL 1# LA SEPARACILN ES -O.OCC MM.

PARA EL NIVEL 2# LA SEPARACION ES -0.000 MM.

PARA EL NIVEL 3# LA SEPARACION ES -0,000 MM.

COORDENADA XI PARA CACA NODO CEL PLANO HtCIPKLCQ» CESLt EL Ejt CE GIRE DEL

c r i s t a l , en sus o i f e r e n t e s  NIVELES.

COORDENADAS a ! PARA REFLEJOS TIPO FiNL DEL NIVEL O

H K L XI

0. 0. 0. 0.000
1. 0. 0. 5.343
2, 0. 0. 10,686
3. 0. 0. 16.029
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4. 0. c. 21.372
5. 0. 0. 26.715
0. 0. 1. 7.433
1. 0, 1. 10.163
2. 0. 1. 14.436
3. 0. 1. 19.252
4 . 0. 1. 24.289
t). 0. 1. 29.434
0. 0, 2 • 14,866
1. c. 2. 16.906
2. 0. 2. 20.326
3, 0. 2 . 24.389
4 . 0. 2. 28.873
5. 0. 2. 33.609
0. 0. 3. 22.299
1 • 0. 3. 24,171
2. 0. 3. 26.988
3. 0. 3 . 30.488
4. 0. 3 . 34.465
5. 0. 3. 38.771
0. 0. 4. 29.732
1 . 0. 4. 31.472
2. 0. 4. 33.972
3. 0. 4 . 37.070
4 . 0. 4 . 40.651
5. 0. 4. 44.580
0. 0. 5. 37.165
1. 0. 5. 38.823
2. 0. 5. 41.113
3. 0. 5. 43.937
4 . 0. 5. 47.199
5. 0. 5. 50.814

í Xl p a r a r e f l e j o s t i f o hn

h K L Xl

0. 1. 0. 0.000
1. 1. 0. 5.343
2. 1. 0. 10.686
3. 1. 0. 16.029
4 . 1. 0. 21,372
5. 1. 0. 26,715
0 • 1. 1. 7.433
1 . 1. 1« 10.163
2 . 1. 1. 14.436
3. 
4 . 
5.
0 . 
1 . 
2 . 
3. 
4 . 
5. 
0 .

1 . 
1. 
1. 
1. 
1 .

i! 
i. 
i.
i.

i.
1 •
1.
2 .
2 • 
2. 
2. 2 . 2 . 
3.

19.252
24.289
29.434
14.066
16.906
20.326
24.389
28.873
33.609
22.299
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1. 1. 3. 24.171
2. 1. 3. 26.960
3. 1. 3. 30,400
4. 1, 3. 34.465
5. 1. 3. 30.771
0. 1. 4 . 29.732
1. 1 • 4 . 31.472
2. ) . 4. 33.9/2
3. 1. 4. 37.C70
4, 1. 4, 40.651
5. 1. 4 . 44.50C
0. 1. 5. 37.165
1. 1. 5. 30.023
2 • 1. 5. 41.113
3. 1 . 5. 43.937
4. 1. 5. 47.199
5, 1. 5. 50.014

COORDENAOAS xl p ar a REFLUÍS T1 PC HKL DEL M vU  2

H K L XI

0. 2. C. Ü.UCQ
1. 2. C. 5,343
2. 2. C. 10.606
3, 2. C. 16,029
4. 2. 0. 21.372
5. 2. C. 26.715
C. 2. 1. 7.433
1. 2. 1. 10.163
2. 2. 1. 14.436
3. 2. 1. 19.252
4. 2. 1. 24.209
5. 2. 1. 29.434
C. 2. 2. 14.066
1. 2 • 2. 16.9có
2. 2. 2. 20.326
3, 2 • 2. 24.309
4. 2. 2. 20.073
5. 2. 2. 33.609
0. 2» 3. 22.299
1. 2. 3. 24.1/1
2. 2. 3. 26.900
3. 2. 3. 30.406
4. 2. 3. 34.465
5. 2. 3. 30.771
C. 2. 4 . 29.732
1. 2. 4. 31.472
2. 2. 4 . 33.972
3, 2. 4. 37.070
4. 2. 4. 40.651
5. 2. 4. 44.500
0. 2. 5. 37.165
1. 2. 5. 30.023
2. 2. 5. 41.113
3. 2. 5. 43.937
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C CORDE ÑAU AS Xl PARA REFLEJOS U F O  hNL DEL M v t L  3
Fi K L *1
C. 3. C. C.OCO1 . 3. 0 . b , 34 32 . 3. C. 1 0 . 6 6 63 , 3 . C. 16,0294 . 3. c. 21.3/2b . 3 • c. 26.715C • 3 • 1. 7.4331 • 3, 1 . 10.1632 , 3. 1. 14.4363 , 3 , i. 19,2524 , 3. 1 • 24.289b . 3, 1 . 29.434o . 3 • 2 . 14.8661 . 3, 2 • 16.9862 . 3. 2 . 20.3263 . 3 . 2 . 24.3894 . 3. 2 * 26.873b . 3. 2 • 33.6090 . 3 • 3. 22.2991 • 3, 3. 24.1712 • 3. 3. 26,9683 . 3. 3. 30.4684 . 3 • 3. 34.465b . 3. 3. 38,7/10 . 3. 4 , 29.7321 . 3. 4 . 31.4722 * 3 • 4. 33.9723 . 3 • 4 . 37.0784 . - • 4. 4 0 . 6 b 1

b , 3 • 4 . 44.580C • 3. 5. 37.1651 • 3 . 5 > 38.8232 , 3 . 5 . 41.1133 . 3. 5 . 43.9374 . 3 • 5. 47.199b • 3 * 5. bC .614

COCRDENALAS CILINDRICAS (LRR A

* Y

9.60 C.OC
13.2b 0 . 0 0
Ib.85 C.OC
19,10 C.OC
2C.35 c.CC
22.70 Q.OO

e s c a l a  ICO MM) r ar a CALA n i v e l .

¿tTA XI

C.000 34,858
C.000 126.315
C.UOC 28.301
C.ÜOO <49.553
O.COO 199.504
0 . 0 0 0 130,180

PROGRAMAS DE CÁLCULO CRISTALOGRÁFICO

27,40 C OC 0 . 0 0 0 153.436
33.05 0 00 0 , 0 0 0 199,601
39.50 0 OC o.ooc 194.736
41,C5 c OC o.occ 41,525
46.25 0 00 0 . 0 0 0 153,388
50.10 c OC 0 . 0 0 0 32,982
55.40 0 00 C.000 162,460
56.85 0 00 C.000 59.319
58.70 0 OC 0 . 0 0 0 167.257
67.05 0 00 0 , 0 0 0 176.043
69.1C 0 00 o.ooc 3,058
2.70 12 15 39,045 62,398
4.45 12 15 39.045 165.499

1 0 . 2 0 12 15 39,045 134,534
1 2 . 6 0 12 15 3 9 . 0 4f5 45,121
22.80 12 15 39,045 1J9.C53
27,20 12 15 39,045 168,927
30.55 12 15 39.045 146,397
32.30 12 15 39.045 148,598
35.05 12 15 39,045 91.057
38.60 12 15 39.045 150.618
44.70 12 15 39.045 *26.429
53.75 12 15 39.045 64.9766 6 , 0 0 12 15 39,045 9.407
7.90 34 95 77,339 163.229
6 . 6 0 34 95 77.339 122*544
1 í. 05 34 95 77.339 163.164
11.60 34 95 77,339 136.046
18.80 34 95 77,339 37.449
19.75 34 95 77.339 130.0332 1 , 1 0 34 95 77,339 129,160
23.80 34 95 77,339 159, C23
27,75 34 95 77.339 67.737
28.20 34 95 77,339 38,474
29.75 34 95 77.339 162.690
30.55 34 95 77.339 126.767
31.80 34 95 77,339 69.987
35.30 34 9b 77.339 113.764
37,65 34 95 77.339 37.437
40,20 34 95 77,339 102.C01
42.30 34 95 77.339 162.427
45,50 34 9b 77,339 163.173
46.70 34 9b 77.339 75.C54
48.30 3A 9b 77,339 151.476
49.90 34 95 77,339 67.691
50.90 34 95 77.339 101.223
53.10 34 95 77.339 60.496
57.05 34 9b 77.339 84.606
60.55 34 95 77,339 126*061
61.90 34 95 77,339 132,985
63.20 34 95 77.339 67,973
64.45 34 95 77.339 163,221

ANOTACION DE LOS REFLEJOS POSIBLES HALLADOS GRAFICAMENTE.

* ,yÉL 0 NIVEL 1 NIVEL ? NIVEL 3 NlV€L 4 NIVEL 5
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INTERPRETACION ANALITICA 
DE DIAGRAMAS DE CRISTAL GIRATORIO 

(ROTATORIO Y OSCILANTE)
El método rontgenológico para la obtención de diagramas de cristal giratorio 

(rotatorio y oscilante) ha prevalecido en la róntgencristalografía como el más 
eficaz para determinar las traslaciones reticulares a lo largo del eje de giro 
(Cf.Progr.27). No es sin embargo tan idóneo para lograr la numeración de sus 
reflejos de interferencia. Para ésto se recomienda el empleo de radiación filtrada.

Esa operación se suele efectuar gráficamente, con base en los planos reticula­
res recíprocos (Cf.Progr.28): el programa resuelve analíticamente el problema.a 
partir de las dimensiones de la celda elemental directa. En síntesis, se trata de 
calcular los espacios reticulares a partir de las coordenadas cartesianas (x,y) de 
cada una de las manchas que constituyen los diferentes niveles, y compararlos 
con los espaciados teóricos que se deducen de cada uno de los símbolos posibles, 
a partir de las dimensiones de la celda directa.

En el diagrama de flujo que se adjunta, se aprecia la sucesión de las opera­
ciones. La comparación de resultados de ambas listas, se hace virtualmente, 
auxiliándose con gran eficacia del procedimiento gráfico para la limitación de los 
reflejos. Esto es muy necesario al numerar diagramas de cristal oscilante, para 
reducir así considerablemente el número de símbolos posibles (Cf.progr.28). 
Todos los símbolos posibles los crea internamente el programa. Se recuerda, para 
el caso general, que únicamente se han de tener en cuenta los congruentes con la 
clase del eje de giro empleado en la obtención del diagrama: si fuese en ^ [001] 
los reflejos de nivel cero serán de tipo hkO, los de los otros niveles sucesivos lo 
serán del tipo hkl, hk2 , hk3, . . . respectivamente.
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DIAGRAMA DE FLUJO 
START

I
PRINT
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5 5 0 0  F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

C CALCULO CRISTALOGRAFICO. PROGRAMA 2i.

C f .j .f a b r c g a t

FORTRAN. - BURROUGHS 55u0

NUMtKACION OE LOS REFLEJOS EN DIAGRAMAS OE CR15TAL GIRATORIO y OSCILANTE. 

EL PROGRAMA CONSIDERA UN MAXIMO DE 100 PARES DE COORDENADAS.COMG LIMITE.

C**LOS CALCULOS TIENEN POR OBJETO FACILITAR LA NUMERACION APRECIATIVA OE UN 

c DIAGRAMA OE CRISTAL GIRATORIO (RQTa Tü RIU U OSCILANTE). CON BASE tN LA ME-- 

0 1AGRAMA OE CRISTAL G1RATURIC (ROTATORIO U OSCILANTE), CON BASE LA ME-“ 

OICION OE SUS REFLEJOS DL FRiMER CUADRANTE (EL DE TOOOS SUS INDICES POSI­

TIVOS).

se ofrecen l as opciones de. a/ la longitüo de onda (radiación k alfa f i l -

TRAOA).(IARJETA 1 DE DATOS)

B/. CLASE DE CAMARA. PIAÑA t^ON LA DISTANCIA CRISTftL-PLACA).

CILINDRICA (CON EXPRESION DE SU RADIO).(TARJETA 3 DE 

DATOS).

C/. EJE OE GIRO DEL CRISTAL (TARJETA DEL PROGRAMA).

D/« NUMERO DE REFLEJOS MEDIDOS (TARJETA DEL PROGRAMA).

♦♦TARJETAS DE DATOS

TARJETA 1.- LONGITUD DE ONDA EMPLEADA (RADIACION K ALFA FiLTRADA).(FOR­

MATO 1).

LACIONES EN ANGSTROMS. ANGULOS EN GR ADOS,MI ÑUTOS Y SCGUNDOS).(FORM.2) 

TARJETA 3.- 01S7ANCIA CRISTAL-PELICULA» EN MM.(FORMATO 3).

UISP. CON PLACA PLANA.

DISC. CON PELICULA CILINDRICA.

SE COLOCARA ESA DISTANCIA EN EL LUGAR ADECUADO, Y CERO EN EL OTRO,
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c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

TARJETA a .- COORDENADAS X ( SEGLN LA CIFECCUN LE LCS NIVELES). Y (DIS­

TANCIA DEL NIVEL LCLATLRIAL A LIS CENAS SLCES1VCS SEGLN EL EJE CE GIHC) 

LN MM. UN PAR DE COERCE NAL AS PCR TARJETA. CLYt NUMERO EXACTO SE PONDRA 

EN N DE LA TARJETA CtL PROGRAMA.

** RESULTADOS. APARECEN EN OES TABLAS

TABLA 1.- LAS CCOHCEMCAS X.Y CE LIS REFLEJOS CbSEHvADCS EN CCRRESFCNOEN- 

PERIMENTADU CL'N PLACA PLANA (ESPL1) C CiLINCRiCA (ESP02).

TABLA II,- ESPACIADOS CALCULADOS CON ÜA$E EN TEDAS LAS PERMUlACI ONES POS! 

BLES DE LOS INDICES, OLE EL PROGRAM F O R M  INTERNAMENTE. ESTOS INOlCES

se p u e d e n  l i m i t a r ate c l a m o  las t a r j e i a s  y o el p r o g r a m a . n ó t e s e

tiUE LL EJE DE GIRO MARCARA LOS INDICES DE LtS NIVELES 0.1.2.3.,.,

LA UNIFICACION ÜL AMBAS TABLAS SE PARA VlSUALMEMl» CON BASE EN LCS ESPACI 

ADOS (ESP01 O ESPU2) EXPERIMENTALESVY LOS (tSPLC) CALCULADLS,

Y LA DE COMPARACION DE f.SFAClACCS DEBERA TENER TOLERANCIA LE C.05 

LOS SIMBOLOS ADYASCEMES SON LtS PROPIOS ÜE LAS I M  ERE E HENC1 AS OBSERVADAS, 

Sp PODRAN VERIFICAR COLOCANDOLOS EN UNA PLANTILLA UE BERNAL CON EL 

DIAGRAMA OBTENIDO.

DIMENSION CORX(IOQ), CORY(100 ) .t S P C U 1 CO),E5PL2(1 CU) 1

DlMtNSIQN S(1Q)»T(1Q)»1(10) 2

CAMBIAR ESTA TARJETA (NsbH ) SEGUN EL NUMERO CONCRETO UE PARES DE CO0RUENA 

N*5tí M

READ i. ALAMB 5

1 FORMAT (F 7.5) b
READ 2.MIN.MEN.MAN.MLN.A.B.C.AB.AC.AD.BH.bC.HD.CC.CU.CE b

2 F0RMAT(3AA»A3*3F9,6.3(FA*U*F3,C»Fb.2)) 9
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SUM*AB*60 . 10

SUM=SUM+AC II

SUH*SUM*60. 12

SUM*SUM+AC 13

ALFA«SU^/20ó26í».tíCé2 1^

SUM1«BB*60. Ib

SUMUSUMl + HC 16

SUMl»SGMl*6Ü, 17

SUH1*SUM1+Bü 18

BETA=SUMl/2C626A.0C62 1^

5UP2aCC*6C. 20

SOM2.SOM2+CU 21

SUM2*SLM2*63. 22

SL)M2aSUM2 + CE 23

GAMAsSUM2/2Q626«.0G62 2«

PRINT 9 .MIN.MEN.MAN.MCN»A.B.C.Ad.AC.AD.db.HC.BD.CC.CU.CE 2b

9 FORMAT(IX.3AA,A3.3F1 0, b . 9 X. 3 ( F <1, O. P 3.0 . F b . 2.2 X ), / ) 26

SE COLOCARA LA DISTANCIA CRISTAL-PELICULA EN MM.EN EL CASO ADECUADO (PE-27

l i Cola p l a n a o c i l i n d r i c a ) y q ln el o t r o . 20
READ 3. CISP. DISC 29

3 FORMAT C2F8.5) 30

REAU 9» (CCRX(M). CCRY(M). M=1,N) 31

ú F0RMATC2F10.2) 32

DETERMINACION CE LCS ESPACIADOS O OBSERVADOS 33

IF (DISP) b , b •6 3a

5 IF (DISC) H.tí.7 35

6 DO 18 Jal.N 36

ARP«(ATAN((SgRT(CURX(J)**24CÜRY(J)**2))/(UISP)))/2 37

HRP=2*SIN(AHP) 38

ESPOK J)«ALAMtí/BRP 39
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18 CONTINUE 40

GO 10 10 41

7 00 8 J* 1 * N 42

AHR*C0S(C0PX(J)/U1SC)*C0S(ATAN(C0RY(J)/01SC)) 43

BRR*(ATAN(SQHT(l./(ARR)**2-l.)))/2 44

URR*2*51N(BHR> 45

ESPU2CJ)=ALANB/URh 46

8 CONTINUE 47

DETERMINACION DE LCS ESPACIADOS 0 CALCULADOS «a

1C COSAsCOSCALFA) 49
C0SH=CQS(6ETA) 50

COSCsCCSCGAMA) 51

SENAsSINCALFA) 52

SENbsSlN(BETA) 53

SENCsS1N(GAMA) 54

PRINT 50 5b

50 FORMAT (19h LJE DE G1RC 010 ./) 56

PRINT 2o 57

26 FORMAT C33H TABLA I . ESPACIADOS ÜBSEHVAUOS */) 58

PRINT 21 59

21 FORMAT(51H X Y LSPQ1 ESPC2 ✓) 60

DO 30 J” 1 *N 61

IFÍLSPC1(J).Etí.O) GO TO 31 62

PRINT 22* CORX(J).CORY(J)*ESPÜ1(J) 63

22 FORMAT (2C2X.F 1(J.2)»7X*F1C.5»5X*3H - ) 64

31 PHINT 32* CORX(J).CÜHY(J).ESP02(J) 65

32 FORMAT (2(2X.F10.2)*1CX.3H - .6X.F10.5) 66

30 CUNT INUL 67

PHINT 25 68

25 FORMAT C1H .//) 69
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C SE HARA VISUALICENTE LA COMPARACION ENTRE LOS DCütíS) Y LUS CCCALC) PARA

C ESTABLECER LA CORRESPONDENCIA ENTRE LAS LINEAS UE LAS 3 PRIMERAS CQLUM-

C HAS (TABLA D C CN LAS DE LAS A ULTIMAS (TABLA II). 72

PRINT 2/ 73

PRINT 2A 7A

27 FORMAT (35H TABLA II . ESPACIADOS CALCULADOS. ./) 75

24 FORMAT (41X.29H ESPC S T U • /) 76

00 200 1*1*6 77

DO 201 J*1 * 3 76

DO 2C2 K * 1 * 6 79

SCI)*I-1 80

T(J)*J-1 81

U(K)*K-1 82

FUM«l.-C0SA**2-CCSB**2-C0SC**242*CUSA*C0Sb*C0SC 83

AA«((S(1)/A)**2)*(SENA**2) 64

AB*((T(j)/B)**2)*(SENB**2) 65

AC*((U(K)/C)**2)*(SENC**2) 66

A0«((2*T(J)*U(K))/(B*C))*(C0SA-C0SB*CCSC) 67

AE*((2*UIK)*S(I))/(C*A))*(CCSB-CÜSC*CCSA) 86
AH*((2*S(I)*T(J)>/CA*B)) *(CGSC-C05A*CPSB) 89

DEN*SQRT(AA + A84AC-AD-AF.-AR) 90

IF(OEN.EÜ.C) GO TO 2C2 91

ESPCsp UM/DEN 92

PRINT 23* ESPC. SCI). TCJ). U(K) 93

23 FORMAT <A3X*HC.5*5X*3FA.O) 9 ,̂

202 CONTINUE 95
241 CONTINUE 96
200 CONTINUE 97

STOP 90
ENO 9 9
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LIVINGSTONITA 29.76560 A.01260 21.39600 90. 0. 0.00 104.12. 0.00 90, 0. 0,00

EJE DE GIRO 010

TABLA I , ESPACIADOS OBSERVADOS

X Y ESP01 ESP02

9.60 0,00 4.63707
13,25 0.00 3.37389
15.85 0.00 2.83128
19.10 0,00 2.36311
20.35 0.00 2.22352
22.70 0.00 2.00363
27.40 0.00 1.66004
33.05 0.00 1.41750
39.50 0,00 1.21517
41.05 0.00 1.17693
46.25 0.00 1.11162
50.10 0.00 1.19783
55.40 0.00 1.35157
56.85 0.00 1.40299
58.70 0.00 1.47598
67.05 0.00 1.95985
69.10 0.00 2.13954
2.70 12.15 3.78430
4.45 12.15 3.63500

10.20 12.15 2.95257
12.80 12.15 2.65361
22.80 12.15 1.83259
27.20 12,15 1.60468
30.55 12.15 1.46718
32.30 12.15 1.40516
35.05 12.15 1.31903
38.60 12.15 1.22494
44.70 12.15 1.09803
53.75 12.15 1.27751
66.00 12.15 1.74864
7.90 34.95 1.74862
8.60 34.95 1.73885

11.05 34,95 1.70005
11.60 34.95 1.69048
18.80 34.95 1.54801
19.75 34.95 1.52804
21.10 34.95 1.49964
23.80 34.95 1.44339
27.75 34.95 1.36419
28.20 34.95 1.35550
29.75 34.95 1.32612
30.55 34.95 1.31134
31.80 34.95 1.28876
35.30 34.95 1.22915
37.65 34.95 1.19216
40.20 34.95 1.15477
42.30 34.95 1.12610
45.50 34.95 1.09453
46.70 34.95 1,10945
48*30 34,95 1,13026
49.90 34.95 1.15215
50.90 34.95 1.16640
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53.10 34.95 1,19926
57.05 34.95 1.26365
60.55 34.95 1,32638
61.90 34.95 1.35192
63.20 34.95 1.37716
64.45 34.95 1.40197

TABLA II # ESPACIADOS CALCULADOS.

ESPC S T u

20.10848 0. 0. 1.
10,05424 0. 0. 2,
6,70283 0. 0. 3,
5.02712 0. 0. 4,
4.02170 0. 0. 5.
3,89000 0. 1. 0.
3.81919 0. 1. 1.
3.62793 0. 1. 2.
3.36445 0. 1. 3,
3,07650 0. 1 . 4,
2.79604 0. 1. 5.
1.94500 0, 2. 0.
1.93596 0. 2, 1.
1.90959 0, 2. 2.
1.86795 0, 2. 3.
1.81396 0, 2. 4.
1.75098 0. 2. 5.

27,97443 1. 0, 0.
14.70730 1. 0. 1.
8.79954 1. 0. 2.
6.18366 1. 0. 3.
4.74921 1, 0. 4.
3.84997 1. 0, 5.
3.85292 1. 1 . 0.
3.76068 1. 1 , 1,
3.55785 1. 1 . 2,
3.29266 1. 1. 3.
3.00936 1. 1 • 4,
2.73638 1. 1. 5.
1.94031 1, 2. 0.
1.92821 1. 2. 1,
1.89916 1. 2. 2,
1.85538 1, 2. 3.
1.79990 1. 2. 4.
1.73603 1. 2. 5.

13.98722 2. 0. 0.
10.35350 2. 0. 1.
7.35365 2, 0. 2.
5.53830 2. 0. 3.
4.39977 2, 0, 4.
3.63551 2. 0. 5.
3.74776 2. 1. 0.
3.64146 2. 1. 1.
3.43853 2. 1. 2,
3,18324 2. 1. 3.
2.91429 2. 1. 4.
2.65611 2. 1. 5,
1.92646 2. 2. 0.
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1,91156 2. 2. 1
1.88034 2, 2. 2
1,83512 2. 2, 3
1.77893 2. 2. 4
1,71499 2. 2. 5
9.32481 3. 0. 0
7,76380 3. 0. 1
6.12840 3. 0. 2
4,90243 3. 0. 3
4.03120 3. 0. 4
3.40186 3. 0. 5
3,59013 3. 1. 0
3.47787 3. 1. 1
3.28424 3. 1. 2
3.04724 3, 1 • 3
2,79923 3. 1. 4
2.56078 3. 1. 5
1.90402 3. 2. 0
1.88669 3. 2. 1
1.85387 3. 2. 2
1,80791 3, 2. 3
1.75176 3. 2. 4
1.66850 3. 2. 5
6,99361 4, 0. 0
6.15373 4. 0. 1
5.17675 4, 0, 2
4.33680 4. 0, 3
3.67682 4, 0. 4
3.16677 4. 0. 5
3.39951 4. 1 • 0
3.28812 4. 1 • 1
3.10985 4. 1 • 2
2.89576 4, 3
2.67209 4. 1 • 4
2.45588 4 • 5
1.87388 4. 2. 0
1.85457 4, 2. 1
1.82073 4. 2. 2
1.77469 4. 2. 3
1.71927 4. 2. 4
1.65736 4. 2. 5
5,59489 5. 0. 0
5.07804 5. 0. 1
4,44729 5. 0. 2
3.85510 5. 0. 3
3.35278 5. 0. 4
2.94146 5. 0. 5
3.19388 5. 1. 0
3.08606 5. 1. 1
2.92797 5. 1. 2
2.73822 5. 1 • 3
2.53964 5. 1. 4
2.34621 5. 1. 5
1.83715 5. 2. 0
1.81632 5. 2. 1
1.78203 5. 2. 2
1.73650 5. 2. 3
1.68240 5. 2. 4
1.62239 5. 2. 5
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PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO
FORTRAN BURROUGHS 5500

CALCULO DE FACTORES DE ESTRUCTURA 
Y DE INTENSIDADES

Se suele juzgar sobre la verosimilitud de una estructura cristalina por el grado 
de coincidencia entre las intensidades de los reflejos que se hayan registrado 
sobre una placa fotográfica al someter la muestra a un haz de rayos X, y las 
intensidades calculadas que resultarían si se sometiese en iguales condiciones la 
estructura hipotética.

Las intensidades que se calculan son magnitudes relativas, que se vinculan a 
las observadas mediante un factor K constante. Para dicho cálculo se admiten 
expresiones con cierto número de factores influyentes sobre la intensidad del 
reflejo; no en su posición geométrica, que depende sólo de la ecuación de Bragg. 
Las expresiones varían sus términos con el método róntgenográfico empleado y 
con el grado de aproximación que se espere. Por lo general son

I ^ K . P . L . D . M . T . A . F 2 . E . W
Dada la complejidad de su cálculo, resulta muy conveniente su aplicación a las 
computadoras electrónicas actuales.

K  — FACTOR CONSTANTE, que depende del procedimiento róntgenográfico 
empleado y de todas las circunstancias de la experimentación.

Se puede prescindir de él prácticamente, ya que influye por igual en todos 
los reflejos.

En un segundo cálculo de afinación, entraría con la forma
K = / z ° < ¡2
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¡

P -  FACTOR DE POLARIZACION . Aunque el haz primario de los rayos X se 
considera no polarizado, sí lo es el secundario después de haber sido difractado 
por la red cristalina. Su grado de polarización depende del ángulo según el cual 
haya difractado o difundido.

La energía total de este haz secundario es proporcional al factor 
( 1 + cos20 )/ 2 .

Su vector eléctrico vibra en toda dirección perpendicular a su trayectoria; 
mas puede referirse a dos vectores componentes iguales y mutuamente normales, 
con amplitudes proporcionales a \ /  2 / 2 . La componente que yace en el plano 
reticular cristalino no sufre variación; mas la vertical a él es ( V272) eos 20, 
llegando a ser cero en un haz difractado de 20 = 90°. En estas condiciones sólo 
actúa la componente horizontal. Por lo general.

P = (1 + eos2 2 0)/2  = 1 -  2 sen2 0 + 2  sen4 0 

que expresado en función de las coordenadas cilindricas,
P = 1 -  % (£2 + f2) + */8 (Ü2 + f2)2

0, £ y ? — en el párrafo siguiente, Pág. 89
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P se llama también factor de Thompson.

L -  FACTOR DE LORENTZ. El haz primario no es completamente monocro­
mático ni rigurosamente paralelo. Ello hace que el rayo difractado no sea estricta­
mente una línea recta y que el cristal no refleje por un instante durante su 
movimiento, sino durante cierto tiempo, resultando la intensidad del reflejo 
proporcional a

I o En el método de Laue: 1 / sen20
El factor L es peculiar a este procedimiento.

2o En el método de polvo: 1/(2 sen20 eos 0) = l/(sen  2 0 sen 0)
3o En los métodos de cristal giratorio y difrac tomé trie o:

L = l/(sen  0 eos 0)
4o En los métodos de Weissenberg y de Jong-Bouman:

L = 1/ eos ju eos v eos y
Con ¡i complemento del ángulo entre el eje de giro y el haz incidente.

v complemento del semiángulo del cono de difracción para el nivel 
n

7 proyección de 2 0 (entre los haces incidente y reflejado) sobre el 
nivel 0.

Esta expresión se aplica a las condiciones experimentales:
a/ Haz normal: (ju = 0)

L2 = l/(sen20 — sen4 0 — f n/4)
b/ Equi-inclinación: ((l = — p)

L2 = l/(sen20 — sen4 0 —( f n/4 ) ( l  — sen20))
c/ Anti-equi-inc!inación (se pone M = v)

L2 = l/(sen20 -  sen40 - ( f n/4) sen20) 
d/ Caso general (equi-cono de Jong-B.) (sen li = sen v — f n)
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L2 = 4 /(4  eos2 ¡i eos2 v —(eos2 + eos2 v | 2 )2 )
5o En el método de precesión de Buerger (Mackay):

L2 = 1 /if2 sen 2/ x , ju = ángulo de precesión.

EXPRESIONES AUXILIARES:
0 puede calcularse para cada tema hkl a partir de la expresión:

sen20 = R ( l l)h 2 + R(22)k2 + R(33)l2 + R(12)hk + R(13)hl + R(23)kl 
Xa*con R ( l l )  = (-----)2 , O
2

X2R (12)=---- a*b* c o sy *  , O
2

f  para un giro en derredor del eje de zona uvw,
f 2 = (4R( 11)R(22)R(33) -R (1 1 )R 2 (23) -R (2 2 )R 2(13) -R (3 3 )R 2 (12)

+ R(23)R(13)R(12)) / DEN

DEN = (U2 (R (22)R (33)-R 2 (23)/4)+VW (R( 12)R( 13 )/2—R( 11)R(23) 
+V2 (R (l 1 )R (33 )-R 2 ( 13)/4)+UW(R( 12)R (23)/2 - R ( 22 )R( 13)) 

+W2 (R( 11)R(22) - R 2 ( 12)/4)+U V(R( 13)R (23)/2—R(33)R( 12)))

y para un tipo de reflejo hkl en un nivel n,
?n = f  i • (hU + kV + 1W)

= 4 (sen20 h -  f£ )

OBSERVACION: Ambas expresiones P y L se suelen dar simultáneamente por su 
producto PL, y aun multiplicarlas por un factor geométrico com o se ha hecho en 
el caso tratado por el programa.
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D -  FACTOR DE DIFUSION ATOMICA, o FACTOR DE FORMA. Como los 
electrones de un átomo se hallan difundidos en él, no todos vibran en fase al 
recibir un haz de rayos X, llegando a interferencias parciales que disminuyen la 
amplitud de difusión del átomo total.

A 6 = 0, D seria igual al número atómico; mas luego decrece rápidamente con 
el aumento de sen 6 / X.

Para el cálculo mediante computadora electrónica se puede emplear la 
función de Forsyth y Wells (Acta Cryst. 12(1959)412),

f(x) = A exp(—ax2) + B exp(—bx2) + C
aplicando sólo los dos primeros términos del 2o miembro para la radiación de 
CuKa, y todo para la radiación de MoKa. En esa expresión, x = sen# / 7 .

A, a, B, b, C = se pueden consultar en las tablas adjuntas, del citado trabajo.
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TABLA I
CONSTANTES ANALITICAS PARA EL CALCULO 

DE LOS FACTORES DE DIFUSION

A a B b C
H
T I 0-3882 7-151 0-6011 30-18 0-0076He 0-9144 3-078 1-045 11-51 0 0370Li 1-731 2-652 1-072 110-3 0-1767Be 1-621 1-531 2-096 53-27 0-2631B 1-574 1-210 2-936 54-04 0-4026C 1-455 1*462 3-775 22-49 0-7241N 1-459 2001 4-471 17-02 1-0230 2-113 2-867 4-637 14-75 1-211F 3-258 3-484 4-360 15-44 1-344F~ 4-408 4-565 4-101 24-91 1-406Ne 4-032 3-189 4-538 12-52 1*397Na 7-525 4-016 1-755 52-84 1-616Mg 7-507 3-354 2-781 60-34 1-661Mg2 + 4-497 2-022 4-093 6-126 1-402Al 7-675 2-834 3-411 67-03 1-772Si 7-741 2-395 4-275 69-49 1-862
p 4+ 5-138 1-459 3-442 3-982 1-420P 7-680 1-946 5-334 50-51 1-874S 7*603 1-637 6-354 39-98 1-924C1 7-511 1-328 7-487 31-76 1-881C l - 7-579 1-328 8*336 27-01 1-955A 7-430 1-087 8-616 19-31 1-884K+ 7-330 0-8785 8-860 14-48 1-759Ca 7-325 1-807 8-301 19-59 3-787Cr 8-442 2052 10-17 20-21 4-648Cr2 + 6-839 1-575 10-44 10-77 4-581Fe 11-04 2-788 8-630 24-38 5-441Co 12-13 2-890 8-308 23-44 5-671Ni 12-76 2-637 8-638 19-88 5-650Cu 12-87 2*288 9-932 13-92 5-583Cu+ 12-85 2-401 9-215 10-13 5-853Zn 17-07 3*091 6-338 25-40 6-372Ga 18-27 3-031 5-919 31-45 6-533Ge 19-11 2-887 5-968 38-88 6-637As 19-31 2-616 6-864 35-61 6-642Rb+ 19-51 1-759 9-886 21-53 6-527Se 15-36 1-980 11-44 21-84 6-804Br 15-73 1-950 11-81 21-41 7-082Kr 16-18 1-933 12-09 21-43 7-336Sr 17-18 1-906 12-60 21-38 7-814Y 17-63 1-878 1289 20-92 8-066Zr 18-18 1-861 13-13 20-85 8-270Nb 18-52 1-879 13-39 20-38 8-676
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A a B b C
Mo 18-97 1-854 13-65 19-89 8-903Ma 19-33 1-842 14-00 19-72 9-172Ru 19-66 1-797 14-43 19-00 9-359Rh 20-15 1-824 14-54 19-24 9-771Pd 20-72 1-818 14-66 19-11 10-05Ag 21-23 1-857 14-67 19-20 10-50Cd 21-67 1-793 15-13 19-01 10-57In 22-03 1-750 15-59 18-46 10-75Sn 22-32 1-722 16-06 17-93 10-98Sb 23-00 1-745 16-04 18-16 11-34Te 23-38 1-710 16-43 17-69 11-56I 23-98 1-699 16-61 17-93 11-77Xe 24-27 1-647 17-22 17-44 11-87Cs 24-98 1-786 16-74 18-56 12-76Ba 25-47 1-742 17-15 18-16 12-86La 25*58 1-649 17-91 16-98 12-87Ce 25-97 1-585 18-52 16-38 12-86Pr 26-46 1-610 18-53 16-53 13-33Nd 26-97 1-625 18-62 16-73 13-7411 27-50 1-625 18-82 16-80 14-02Sm 27-74 1-601 19-26 16-36 14-28Eu 28-30 1-587 19-50 16-25 14-49Gd 28-74 1-577 19-77 16-27 14-78Tb 29-16 1-589 19-88 16-04 15-19Dy 29-71 1-610 19-87 16-02 15-62Ho 30-21 1-612 20-09 15-95 15-92Er 30-66 1-597 20-39 15-90 16-13Tu 31-13 1-555 20-83 15-70 16-23Yb 31-55 1-581 20-86 15-76 16-73Lu 32-12 1-582 21-01 16-03 17-04Hf 32-44 1-604 21-15 16-12 17-55T 32-90 1-621 21-25 16-15 18-01W 33-26 1-590 21-69 15-86 18-21Re 33-66 1-558 22-16 15-57 18-33Os 33-98 1-545 22-55 15-39 18-63Ir 34-45 1-523 22-85 15-12 18-79Pt 34-85 1-542 22-61 14-94 19-30Au 35-32 1-502 23-37 14-74 19-35Hg 35-65 1-509 23-56 14-62 19-83TI 36-83 2-150 19-37 18-86 24-11Pb 36-43 1-552 23-70 14-86 20-89Bi 37-03 1-538 23-91 14-72 21-07Po 37-37 1-510 24-31 14-30 21-2685 37-56 1-498 24-76 14-10 21-61Em 38-25 1-487 24-88 13-90 21-7687 38-55 1-485 25-21 13-77 22-11Ra 38-82 1-442 25-86 13-44 22-18Ac 39-36 1-426 26-14 13-24 22-31Thn 39-88 1-462 25-98 13-41 22-98ra
T T 40-21 1-451 26-38 13-31 23-27u 40-59 1-477 26*34 13-35 23-88Forsyth y Wells (Acta Cryst. 12(1959)412)



Tabla II
FACTOR DE MULTIPLICIDAD, M

SINGONIA
Grupos de

orientación | difracción hOO OkO 001 Okl

CUBICA
C

EXAGONAL
H

Red
R

1 4/m 3 2/m
3 4 3 m
2 4 3 2
4 2/m 3
5 23

1 6/m 2/m 2/m
6 6 m 2
3 6 m m
2 6 2 2
4 6/m
7 6
5 6

1 3 2/m
3 3 m
2 32
4 3
5 3

4/m 3 2/m

2/m 3

6/m 2/m 2/m

6/m

3 2/m

6 6 6 24

6 6 6 12

6 6 2 12

6 6 2 6

6 6 6 12

6 6 6 6

Okk hOl hOh hkO

12 24 12 24

12 12 12 12

6 12 12 12

6 12 12 6

6 12 6 12 

6 6 6 6

hhO hkl hhl hhh

12 48 24 8

12 24 24 8

6 24 12 12

6 12 12 12

6 12 6 2 

6 6 6 2

TRIGONAL
T

Red
H

3 2/m 
3 m 
32
3
3

3 2/m 6 6 2 12 6 6 6 12 6 12 12 12

6 6 2 6 6 6 6 6 6 6 6 6

TETRAGONAL
Q

4/m 2/m 2/m 
4 2 m 
4 m m 
4 2 2
4/m
4
4

4/m 2/m 2/m

4/m

4 4 2 8 8 8 8 8 4  16 8 8

4 4 2 8 8 8 8 4 4 8 8 8

ORTOCLINICA
R

2/m 2/m 2/m 
m m 2  

222
2/m 2/m 2/m 2 2 2 4 4 4 4 4 4 8 8 8

MONOCLINICA
M

TRICLINICA
A

1

3
2

2/m
m
2

2/m I a pos. 
2a pos.

4 4 2 2
2 2 2 4 4  4 4 42 2 4 4

2 2 2 2 2  2 2 2  2 2 2 2
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Existe una revisión posterior de estas constantes analíticas: LEE.J.D. y 
PAKES.H.W.— Revised analytic constants for atomic scatering factors. Acta 
Cryst. A25 (1969) 712.

Estos factores de difusión atómica se pueden obtener también a partir de un 
polinomio de 9o grado, con los coeficientes dados por Brusentsev,F.A. (Soviet 
Phys. Cryst. 8.3 (1963) 263) en función de Z.

M -  FACTOR DE MULTIPLICIDAD. El movimiento de un cristal durante su 
irradiación aumenta la proporción de caras en posición de reflejar, y por lo tanto 
la posibilidad de intensificar la difracción según su grado de simetría de aquel.

Este factor es
M = 1 Mét. de Laue, de ionización, de Weissenberg, Sauter 

Schiebold,
2 Jong Bouman y precisión
1 Método de cristal giratorio: oscilación. En caso del procedi­

miento de rotación, M = N para reflejos generales, y M = 2N  
para los demás, siendo N el período del eje de giro.

Tratándose de diagramas de polvo, este factor suele ser mayor, cual se puede 
ver en la tabla II.

T -  FACTOR DE TEMPERATURA. Debido a la agitación térmica, los átomos 
vibran en derredor de las posiciones de equilibrio que tienen en el retículo crista­
lino. Este movimiento, que se restringe en el cero absoluto para dar difracciones 
nítidas, se incrementa con la temperatura, llegando a debilitar y difundir sus 
intensidades.

Debye calculó el factor de temperatura en siendo M = B(sen20)/A2 . B
es a su vez función de otras magnitudes; mas para el objeto perseguido por un 
cristalógrafo, lo mejor es limitar a ésa la extención de la función, buscando en 
tablas los valores empíricos asignados para B en vibración isótropa (en cristales 
cúbicos). Cf. TABLA. Luego se podrá determinar exactamente B a partir de la 
estructura ya establecida, calculando ese coeficiente en sus vibraciones anisó­
tropas concretas. Los valores de B son por lo general magnitudes comprendidas 
entre 0 y 2 con gradación aproximada en función de la dureza de la sustancia.

Los factores de temperatura de cada átomo se pueden multiplicar por sus 
respectivos factores de difusión atómica antes de efectuar el producto total de la 
expresión de intensidades.
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Tabla III
COEFICIENTES DE DEBYE, B

Calculados para temperatura ambiente, según los lím ites de las 
temperaturas características halladas experimentalmente.

Elementos con estructuras Elementos con estructuras
cúbicas no cúbicas

Li 4 .99 — 1.81 Be 0.165 — 0.065
Na 6.075 — 1.81 Mg 1.285 — 0.885
K 7.90 — 2.82 Zn 1.085 — 0.425
Rb 11.15 — 5.07 Cd 1.875 — 0.87
Cs 13.50 — 8.29 Hg 3.525* — 0.405*
Cu 0.445 — 0.34 La 1.24 — 0.925
Ag 0.58 — 0.505 Gd 0.815
Au 0.625 — 0.405 U 0.295
Ca 1.44 — 1.305 B 0.075 — 0.006
Sr 1.545 — 1.355 Ga 2.775 — 0.685
Ba 1.68 In 4.51 — 1.58
Al 0.645 — 0.47 TI 1.645 — 1.515
Th 0.61 — 0.435 Ti 0.45 — 0.26
C (diam) 0.023 — 0.012 Zr 0.475 — 0.35
Si 0 .24 — 0.16 Hf 0.345
Ge 0.87 — 0.205 Sn (blan) 0.935 - 0.34
Sn (gris) 0.335 As 0.74 — 0.435
Pb 3.22 — 1.35 Sb 1.25 — 0.585
Y 0.57 — 0.27 Bi 3.98 — 1.01
Nb 0.46 — 0.31 S 0.817
Ta 0.29 — 0.25 Se 2.085
Cr 0.28 — 0.18 Te 1.655
Mo 0.20 — 0.165 Re 0.19 — 0.145
W 0.20 — 0.09 I 1.10
Mn 0.365 — 0.255 Co 0.275
Fe 0.355 — 0.185 Ru 0.15 — 0.125
Ni 0.295 — 0.17 Os 0.23 — 0.215
Rh 0.25 — 0.175
Pd 0.365 — 0.32
Ir 0.17 Int. Tab. 3(1962)234 ,238
Pt 0.28 - 0.225

*) Corresponde a 93°K
**) Prácticamente se toma como factor el término medio de los indicados.
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A  — FACTOR DE ABSORCION. El haz incidente que atraviesa al cristal es 
absorbido parcial y diferentemente por cada una de sus partes. Este factor suele 
ser difícil de determinar, y como actúa en sentido contrario al de temperatura 
(también de cálculo complicado e inseguro) se suele prescindir de ambos en los 
casos ordinarios.

Su cálculo es muy especializado para cada forma de cristal. Si éste llegase a 
tener aspecto cilindrico, o tratándose de las barritas confeccionadas ,para el 
método de polvo, su determinación se hace más sencilla. La acción de los rayos 
X distingue en estos casos tres zonas de acción, según Bradley (Proc. Phys. 
Soc.(London) 47(1935)879).

El coeficiente de transmisión A es,

/

y an n!L u n R nn=l
a(/iR) 1 + b(/iR) 2 + c(juR) 3 + . . .
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1 log (see + tg 0)
a 1 ------  -----)7T

k
see 0 tg 0

1 1b = (2 sen 2 0 )

1 1 3_ . 2 1  1 lo g (seg 0 + tg 0)c = — ( - — + — eos 0 ( — +
7T 4 4k

))
2 2 seg 0 t g 0

debiendo tenerse en cuenta que para 0 = 0 o y 0 = 90°,
A = - ( uí R) - 4 ------— (M R)~ 3

7T 1Ó7T

Estos coeficientes de la expresión anterior (a,b,c) se hallan tabulados en las 
Tablas Internacionales, vol.II, pág. 229.

R = radio del cilindro de polvo irradiado
p = coeficiente de absorción lineal.

Luego de calculado el coeficiente A de transmisión, se pasa al A* de absor­
ción,

A* =-

para multiplicarlo directamente por los otros factores de intensidad.

CALCULO DEL COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL, m =
El coeficiente de absorción lineal de una sustancia es el producto de su den­

sidad p por su coeficiente de absorción de masa ju*= ^
P

m = p (p (^)a + p ( ^ V  p <7>c + --- = g X  p <7>

Así por ejemplo, en el mineral durangita. N a(A l, 2 Fe) |~F,0 | As04J
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p = 3.921
p = porcentajes analíticos de sus elementos

= coeficiente de absorción en masa para Cuk a

% M/p P (M/p)
As 34.19 76.50 2615.53
Al 10.79 48.70 525.47
Na 11.0 1 30.90 340.21
F 8.00 17.50 140.00
Fe 4.62 324.00 1496.88
Mn 0.59 284.00 167.56
0 30.49 12.70 387.22

99.69 5672.87

M = 3.921 56.7287 = 222.4332 cms~ 1

Brown en Paiser (1960) da como factor de absorción para casos análogos al tratado exp( —pt see 6).

F -  FACTOR DE ESTRUCTURA. El factor de estructura está condicionado a 
la reiteración de los motivos moleculares (o atómicos), por las traslaciones de la 
red. Cada átomo del motivo puede considerarse como origen de una red de 
puntos idénticos, de modo que el cristal puede tenerse como el conjunto de 
todas esas redes interpenetrantes, de idénticas dimensiones y orientación seme­
jante. Sus respectivos espacios interplanares son los mismos, e idénticos los 
ángulos de reflexión. La difracción resultante de dos series de planos no está en 
fase, aunque las dos ondas difractadas tengan el mismo período y la misma lon­
gitud: su amplitud resulta de su interferencia parcial.

Se llama factor de estructura F(hkl) al efecto de la ordenación atómica sobre 
la intensidad de las difracciones. En la expresión de intensidades entra como 
F2(hjl).

e**NK(hkl) = f , . el*> + f2. + f3. + . . .  + fN . e^N + ^  fN .

INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89 101

Aquí f^ representa al factor D de difusión atómica, 
para cada uno de los átomos integrantes.

Esta expresión puede darse en forma trigonométrica,

F(hkl) 2 = Hincos27r(hxN + kyN + lzN)^j2 fNsen 2ir(hxN + kyN + lz^
A B

= [  X  f N  A N  ]  +  [  X  f N B n )

f.B.,

En esas expresiones,
a es el ángulo de fase, del que depende el signo de F2

XN ’ ^N’ ZN son las coordenadas del átomo N en la celda elemental, expresadas 
como fracción de sus traslaciones.
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la doble suma se refiere: una, a las posiciones de los átomos (factor 
trigonométrico o geométrico); la otra, a las especies de átomos 
(factor f de forma).

La expresión general del factor de estructura F tiene sus aplicaciones especiales a 
los diferentes grupos espaciales. Así, la presencia de centro de simetría elimina 
los términos seno, la de éste con otros elementos de simetría crea un coeficiente 
o factor de posiciones atómicas análogas, etc. Se pueden consultar esas formas 
especializadas de F para cada uno de los grupos de simetría, en el Vol.I de las 
Tablas Internacionales.

Se notará que las expresiones del factor de estructura constan de dos fac­
tores:

— un coeficiente numérico o factor de posiciones equivalentes generales, que 
habrá de dividirse por el número concreto (POS) de posiciones equivalentes del 
átomo en cuestión, y

— un factor de simetría, indicado por la parte restante de la expresión.

E — FACTOR DE ESCALA DE NIVELES. Al examinar los reflejos a partir de 
diagramas de Weissenberg, los valores de las intensidades se estiman visualmente, 
refiriéndolos a una escala peculiar de cada diagrama. Así se tienen unas aprecia­
ciones que corresponden a una serie de niveles de la red recíproca, cada uno con 
una escala arbitraria.

Sea Fr el valor observado en el nivel i, Fhj , cuyo factor de escala fuese 
K¡. Su valor referido a la escala común sería K¡Fhi.

W -  FACTOR DE CORRECCION DE LA FORMA DE LOS REFLEJOS. Esta 
variación de la forma de los reflejos en los niveles superiores ha sido estudiada 
para los métodos de Weissenberg (equi-inclinación y haz normal). Se extienden de 
un lado del diagrama y contraen del otro.

Owston da el factor de corrección

I = ^(medida) (1 — K eos 6) K = constante empírica.
con signo dependiente del lado del diagrama en el que la mancha se 
extiende o se contrae.
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EJEMPLOS DE CALCULO
En los programas que siguen se propone como ejemplo el cálculo primario de 

los factores de estructura y de las intensidades del mineral Livingstonita, 
HgSb4S8 , grupo espacial C2 /c , C(2h)6 , Núm. 15, segunda posición, de las tablas 
Internacionales, con base en su diagrama de polvo. El cálculo se trata en su 
forma más generalizada para poderlo aplicar a otros casos.

En los primeros programas se calculan por separado:
I. Algunas constantes necesarias. (Perfora tarjetas para ser utilizadas en los 

demás).
II. Factores de Lorentz y de polarización

III. Factor de difusión atómica.
IV. Factor de multiplicidad.
V. Factor de temperatura.

VI. Factor de absorción.
reuniéndolos luego en uno solo con el factor de estructura, que es el definitivo para 
el cálculo de intensidades, y funciona independientemente de los demás.

Se prescinde de los otros factores citados en las páginas anteriores, por ser 
peculiares a un método roentgenológico especial o propios de un cálculo secun­
dario de afinación.

Calcúlase finalmente la centr osime tría de la red.

NOTA: El factor de estructura del grupo considerado tiene sólo componente A  
(en el programa A(L)), tarjetas 144-165, con B=0. En caso de requerir también 
la componente B (en el programa sería B(L)), se calcularía de modo análogo.

NOTA: Para la reducción de las intensidades FSQ a porcentajes, se habrá de 
tomar el mayor valor de FSQ com o 100. Una indicación valiosa es el compararlo 
con el correspondiente a la intensidad observada como más intensa; mas de no 
resultar correcto, se habría de correr de nuevo el programa con base en el FSQ 
ya conocido como mayor.

En los comentarios que encabezan cada programa se encuentra indicación de 
las tarjetas de entrada requerida para su funcionamiento.
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c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

B 5 5 0 0 F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

CALCULO CRISTALOGRAFICO,

CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES ThETA ( EN GRADOS )> SEN Th ETA/LAMBDA/

SEN TH/LAMBUA**2# ZETA/ XI, PARA CADA TERNÜ S/ J> U.

f .j .f a b r e g a t  g u i n c h a r o ,

FORTRAN, BURROUGHS 550O,

TARJETAS OE DATOS

T Art JE T A lt- CONSTANTES RETICULARES RECIPROCAS DEL CRISTAL (LOS ANGULOS 

POR SUS COSENOS).(FORMATO 2)

TARJETA 2.- LONGITUD DE ONDA EMPLEADA, (FORMATO 1),

TArtjETA 3,- METODO ROENTGENü GRAFICO UTILIZADO/ mET.(FORMATO 6)

1 = METODOS DE LAUE

2 = METODOS OE POLVO

3 = METODOS DE CRISTAL GIRATORIO (OSCILACION) Y DIFRACTOMETR,

4 - METODO DE CRISTAL GIRATORIO. ROTACION,

5 = METODO DE WEISSENBERG, HAz NORMAL

6 = ID, EQUI-INCLINACION

7 * ID. ANTI-EOUI-INCLINACION

6 a ID, CASO GENERAL

9 = METODO DE PRECESION DE dUERGER,

TARJETA A,- EjE DE GIRO PVW/ DEL CRISTAL Y ORDEN GIR DE DICHD EJE, 

(FORMATO 6),

CUANDO SEA MET = i A 3, SE PONDRAN 0 0 0 .

CUANUU SEA MET = A, SE REQUIERE GIR, NO ASI EN LOS DEMAS CASOS,

CUANDO SEA MET = 5 A 9, SE PONDRAN SUS RESPECTIVOS VALORES

TARJETA 5 Y SS,- SIMBOLOS STU DE LOS REFLEJOS, UNA TERNA EN CADA TARJETA/ 

ULTIMA TARJETA,- LA ULTIMA TARJETA DEBERA LLEVAR 999, PARA INDICAR EL CAMB 

010,
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C ESTE PROGRAMA PERFORA TARJETAS/ QUE SE EMPLEARAN EN F.L CALCULO DE LOS 

C FACTORES SIGUIENTES.

c

c .................................................................... ... ............................................................................................................................. ... ...........................................

c

DIMENSION AS(3 ) # COSASU)

READ 2#ALE#ALl#ALQ#ALU*AS(l)#AS(2)#AS(3)#CGSAS(l)#CQSAS(2)#C0SAS 

1(3)

PRINT 16

16 FORMAT (" CALCULO UE INTENSIDADES. PRUGRAMA PRIMERO"#/)

PRINT 17

17 FORMAT (" CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES# THETA# SEN TH# (SEN TH 

1 ) * * 2# 2ETQ# XIQ. "#/)

2 FURMAT(3A4#A3#3F9,6#3H2.8)

PRINT 7#ALE#ALI#ALO#ALU 

7 FORMAT(9H MINERALS#3A4#A3/)

READ 1 # AL AM ti 

PRINT 5# ALAMB

5 FORMAT(8H LAM9DA = # F1 O.6 //)

1 FORMAT CF1C.6)

ALAM2=.5*ALAM0 

PRINT 10

10 FORMAT(60H A* H* C* COs ALFA* COS RETA* COS G

1 AMA*/ )

PRINT ll#AS(l)#«S(2)#AS(3)#CÜ$AS(l )#C0SAS(2)#C0SAS(3)

11 FORMAT ( 3F9.6# JF12.5///;

PRINT 9

9 FORMAT(2X# 77rt S T U TH SE ES 2ETg

1 AIU #/)

READ 8# MET
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8 FORMAT(14)

READ 6#P#V#¿#GIK 

6 FORMAT (4F4.0)

40 READ 3# S# T# U

3 FORMAT (3M.0)

IF(S.EQ. 99 9* ) GU TU 15

R11«CALAM2*AS(1)>**2 

R22=(ALa M2*AS(2))**2 

R3Js (ALá M2*AS(3))**2

R12»((ALAMPA*2)/2.)*AS(1)*A$(2)*COSASC3) 

R23a((ALAM2**2)/2.)*AS(2)*AS(3)*C0SAS(l)

R31=((ALAM2**2)/2,)*AS(l)*AS(3)*CÜSAS(2)

SENQs R11*S**2+R22*T**2+R33*U**2*R12*S*T+R31*S*U+R23*T*U 

SE=SQRT(SENO)

ES=SE**2

TH=ARSIN(SE)

GO TO ( 1 6# 18# 18# 18# 14# 14# 14# 14# 1A )# MET 

C CALCULO DE ZET PARA UN EJE ü E GIRO PVW

14 NUM=4.*R11*R22*R33-(R23**2)*R11-(R31**2)*R22-(R12**2) *R33*R23*H31* 

IR 12

DEN=(P**2)*(R22*R33-(R23/2)**2)+V*W*((R12*R31)/2-Rl1*K23) 

1*CV**2)*(R11*R33-(R31/2)**2)4P*W*((Rl2*R23)/2-R22*R31) 

2+(W**2)*(Rll*R22-(Rl2/2)**2)+P*V*((R3l*R23)/2-R33*Rl2) 

ZQ1»(NUM/DEN)

Z£Q»ZQl*((S*P+T*V+U*W)**2)

C CALCULO DE Xl PARA EL MISMO EJE PVW DE GIRO.

XIQ=A,*(SENQ-ZEQ)

13 PRINT4# S# T# U# TH#SE#ES#ZEQ#XI Q

4 FORMAT (2X#3F4.0# 5F10.6)

PUNCH 20# S# T# U# SE# ES#TH# ZEQ# XlQ 

20 FORMAT í2X#3F4.0*3X»5F10.6)
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SO T0 10
18 PRINT 19/ S/ T* U* TH* SE, ES

19 FORMAT (2X/3FA.0/3F1O.6)

PUNCH 21/ 5/ 1/ U/ SE/ ES/ TH

21 FURMAT (2X/3F4.0/3H0.6)

G U  1 0  4 0  

15 CONTINUE 

STOP 

END
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c a l c u l o de In t e n s i d a d e s , p r o g r a n a  p r i m e r o

CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES* Th ETA* SEN TH* (SEN Th)**2* ¿ETQ* XIQ.

MINERAL«LIVINGSTÜMTA

LAMBDA* 1.541780

A* 0* C* COS ALFA* COS tít TA * CCS GAMA*

0,034640 0,249200 0.043210 0.00000 C.24531 0,00000

S T 0 TH SE ES

0, 0, 4, 0.149211 0.148650 0.022099
•A, 0. 4, 0.178602 0.177654 0.031561
í. 1, 1, 0.204855 0.203425 0.041382

• 8 , 0, 2. 0.223705 0.221844 0.049215
•4, 0, 6. 0.243675 0.241270 0.058211
0, 0, 6. 0.224878 0.222930 0.049723
2, 1, 3. 0.232118 0.230040 0,052910

«6, 1, 3. 0.273230 0.269043 0.072815
6, 1. 1. 0.257162 0.254337 0.064687

" 8 , 0, 6, 0.303050 0.299196 0.089518
A, 0, 6. 0.255072 0.253089 0,064054

•6, 1. 5, 0.3106 76 0.305703 0,093454
6, 1, 3. 0.201550 0.277045 0.077198

•2, 1. 7. 0.331186 C. 325165 0.105732
12, 0, 0, 0.326198 0.320444 0.102604
• 8 , 0, 8, 0.363244 0.355309 0.126244
2, 1, 7. 0.336689 0.330364 0.109140
4, 0* a. 0.327871 0.322028 0.103702

•12. 0, 6. 0.308719 0.379003 0.143643
12, 0, 2. 0.339867 0,333362 0.111130
•2* 1, 9, 0.396920 0.386580 0,149444

•12, 0, 8. 0.437362 0.423551 0.1 79396
• 8 . 0, 10, 0.430315 0.417157 0.174020
0, 2, 0. 0.394354 0.384212 0.147619
A, 0, 10. 0.403023 0.392937 0.154399

•14, 0, 2, 0.443564 0.429161 0.184179
•A, 2, 4, 0.437080 0.423296 0.179180

*10, 1, 9. 0.474972 0.457313 0,209136
•14, 1, 5. 0.466987 0.450198 0.202679
•2. 1, 11, C .468084 0.451091 0,204205
0, 0, 12. 0.462264 0.445975 0.198094

u . 0, 2, 0.453532 0.438143 0.191969
• U . 1, 11, 0.606666 0.570131 0.325050
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C CALCULO CRISTALOGRAFICO,

C CALCULO DE LOS FACTORES UE LUHEn TZ i POLARIZACION

C

c f .j .f a b h e g a t  g u i n c h a r o .

C FORTRAN. BURROUGHS *5500 .

c

C TARJETAS DE DATOS

C TARJETA 1." INCICACICN DEL MtTCüü HOENTGtNCüRAHCO (METI EMPLEADO.(FOR-

C HATO 73),

C l * METODOS OE LAUE

C 2 » METODOS CE PÜLvQ
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c 3 ■ METODO UE CRISTAL GIRATORIO, OSCILACION,

c A s METODO Dt CRISTAL GIRATORIO, ROTACION,

c 5 = METQOC DE k U S S E N B l HG. HAZ NUHMAL

c 6 a 1C. EQUI-In CLINACIUN

c 7 a 10* AN 1 1-EQOi-INCLlNACLQN

c 8 3 ID. CASU GENERAL

c 9 a METODO OE PRECESION DE bUEHUER.

C TARJETA 2,- EJE OE GIRO PVN DEL CHISTAL Y GROEN G IR OE UlCHU EJE,(FOR.77)

C CLANOC MET = 1 A 3. SE PONDRAN CEROS,

C CLANOC MET » 5 A 9. SE REQUERE PVW.

C SE PllEQE PRESCINDIR OE GIR PARA EL CALCULO OE ESTE FACTOR,

C TARJETA 3.- LOS ANGULOS MU Y NU EN GRADÜS y FRACCION DECIMAL* QUE SE HU-

c h i e r e n  e m p l e a d o  en el p r o c e d i m i e n t o  de w e i s s e n h e r g ,(f o r m a t o  7a >. en

C LOS OTROS PROCEDIMIENTOS SE SUPONE EL HAZ NORMAL. DE EMPLEAR ESOS ANGUL

C LOS TAMBIEN EN ESTOS* HABRIA QUC AHREGLAR EL PROGRAMA,

C ASI* SOLO SE REQUIEREN DICHOS VALORES ClANüO SEA MET«fl (EN LOS 5.

C 6 Y 7 OE WEISSENWERG SE EMPLEAN L A S COORDENADAS CILINCH 1C AS ),
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C En Tü UÜ OThC CASO SE PüNOHA LA TARJETA CON O, O,

C TARJETA 4,- el ANGULO (-MU) DE PRECESI ON,(FCHMATO 75). SCLC SE REQUIERE

C CUANDO ME T *9. £N TODO OTRO CASO SE PONDRA LA TAHjElA CON O,

C TARJETA 5 Y S$,- CCN EL PAGUETE QL 1AHJEIAS P¿KrUÑADAS PLH tL PROGRAMA 

C ANTERIOR (NO. '15).

C ULTIMA TARJETA." CCN 999♦ EN SUS COLUMNAS 3 A 6* PAHA INOlCAR EL FINAL, 

C

C ................................. .................................................

c

1 PRINT 65

65 FORMAT (" CALCOLO CE INTENSIDADES, PROGRAMA SEGUNDO »* /)

PRINT 66

66 FORMAT (" FACTORES OE POLARIZACION y OE l Ü R E M Z  "*/J 

READ 73* MET

73 FORMAT (I'll

READ 77* P* v» H* GIR 

77 FORMAT IAFA.O)

READ 7 A, BMU* HNL 

7A FORMAT (2F12.5)

READ 75* CMU 

75 F0RMAT(F12.5)

PRINT 67» MET

67 FORMAT (« METODO RCENTGENOGRAFICO EMPLEAUU = *.IA*/)

IF(MET.NE,7) «0 TO 69

PRINT 68* BMU* BNU

68 FORMAT (10X*32H ANGULOS EXPERIMENTALOS. MU * »F9.5*8H nu « 

1F9.5*//)

GO TO 71

*9 IF(MET,Nt,8 ) GO TO 71

1

1

1

1

1

1

2
3

A

5

6

7

8

9

10
11

12

13

1A

15
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PRINT 70. CMU

70 FORMAT (10X.30H ANGULO CE PRECESION. -MU « .F9.5#//>

GO TO 71

71 PRINT 72

72 FORMAT (3X.44H S T L  POL LOR P*L

78 GO TO (79»79.79,79,50.5r,,5C»50»50)» MET

79 READ 80. S. T . U» SE» ES. Th 

60 FORMAT (2X»3F4,0*3X*3F1C.6 )

GO TO «1

50 READ 51* S. T* U* SE * ES.IH.2EQ. XIC

51 FORMAT (2X*3F4,0»3X*5F1C.6)

01 c o n t i n u e

IF(S.EO .999.) GO TO 52 

IF(i.-SE) 53*55.55

55 CUA*SE**2 

C

C FACTOR OF. PCLAHlZAClON

PGL«< l. + CC0S(2.*Th))**2)/2.

C

C FACTOR OE LORENTZ 

ZETN«SGHT(ZEC)

GO TO (56,57.56*5d*59*60.61.62*63). MET 

C A, PARA EL METCOC CE LAUE

56 PLO* 1 ,/CUA 

GO TC 64

C B, PARA F.L METCÜC CE POLVÜ

57 PL0*2./(((SIN(TH))**2)*C0S(Th))

GO TG 64

C C, PARA METODOS UE CRISTAL GIRAT0H1U Y ü1FRACTOm ETHI CO

58 CTH*CQ5(TH)

PLOal./(SF:*CrH) Al

GO TO 64 42

0. PARA WEISSENBEHG. HAZ NORMAL. 43

59 PLO«SURT(l./(CLA-CLA**2-ZETN/4. ) ) 44

GO TO 64 45

E, PARA WEISSEN8ERG. EQUI-INCLINAC IUN. 46

60 PLQ*SQRT(l./(CLA-CLA**2“((ZElN/4. )*C l.-CUA)))) 47
GO TO 64 4o
F, PARA NEiSSENbERG. ANTI-EflUI- INCL1NAC I ON, 49

61 PL0*SQRTn./(ClA"ClA**2-(ZETN/4. )*CllA) ) 50
GO TO 64 5 1
G, PARA wEISSENtíERG. CASO GENERAL (Y EGUl-CUNC OC JtNü-bCllMAN) 52

62 RAMeBMU*l.57C7963/9C. 53
RAN«BNO*1.5707963/90, 54
COMICOS(RAM) 55

CONsCOS(RAN) 56

PL0*SURH4,/(4,*(CCM**2)*(C0N**2)-(CCM*CÜN-X1Qj**2)) 57
GO TC 64 5tJ

H, PARA F.L MtlTCUC CE PRECESION OE PLERGEM. 59
63 RBNb CN0*1•570/963/90*

SEM«SIN(RUN) 6 1
PLOs.SiJRT (1 ./<Ale*($£M**2 ) ) )

6 2

63
CONJUNTO DE AMOOS FACTORES

64
64 ZZ*POL*Plü

63
PRINT 76» S» í. O* POL. PIC* ZZ ft6

76 FORMAT <2X,3F4.0.3x.2Ft0.6,3X.Fl0.6)

53 CONTINUE
60

GO TC 7ti
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52 CONTINUE
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CALCULO OE INÍENSIOAUES. PROGRAMA SEGUNUO 

FACTORES DE POLARIZACION Y OE LCRENTZ 

HETOOO ROENTGENCGRAFICC EMPLFAUC 2

s T u PCL LCR P*L

0. 0. 4. 0.956778 91.517961 87.562407
•4. 0. 4. 0.938870 64.393783 60.457411
2 • 1. 1. C.92066 1 49.362561 45.446199

•8. 0. 2. C.9C6415 4 1.676775 37,776446
•A. 0. 6. C.H9U354 35.403338 31.521507
o. o. 6. 0.9C5498 41.261422 37,362137
2* 1. 3. 0.899765 38,835811 34.94 300:6

•6. 1. 3. 0.664974 20.524923 24,673 305
6 • 1. 1 • 0.87899A 31.969276 28.100814

•8. 0. 6. 0.836990 23.41438C 19.597613
4. 0. 6. 0.880C98 32.274364 28.404592

"6 • 1* 5. C.830559 22.476957 10.660449
6 • 1» 3. 0.857523 26.969362 23.126050

"2. 1. 7. 0.810894 20.002723 16.220U93
12* o. 0. 0.815720 20.561438 16.772360
•8. o. 8. 0.779387 16.948213 13,209217
2* 1. 7. 0.805543 19.415134 15.639719
4. 0. 8. 0.814104 2C.371175 16,584255

•12. o. 6. 0.753980 15.045850 11.344269
12. 0. 2. 0.8C244G 19.080837 15.317641
•2. 1. 9. 0.745779 14.511107 10.822003

•12. 0. 8. C.7C5574 12.3C697C 8.683482
•0. 0. 10. 0.712526 12.645790 9.C10452
0. 2. 0. 0.748345 14,674770 10.901798
4 • 0. 10. 0,738680 14.006460 10.408206

•16, 0. 2. 0.699485 12»C22411 8.409500
•4. 2 • A , 0 • 7 C58 5 2 12.320206 8.69624C

•10. 1. 9. 0.669204 1C,753526 7 , 1963C3
•14. 1. 5. O.6760C1 11.C51117 7,479402
•2. 1. 11. 0.674989 10.970983 7.410690
0. 0. 12. 0.681329 11.234735 7.654554
16. 0. 2. 0.689766 11.590014 7.994393

•14. 1. 11. 0.561215 7.489340 4.203134
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B 5 5 O O F O R T R A N  C O H P 1 L A T I O N

C PROGRAMA PARA EL CALCULO OE INTENSIDADES

C FACTOR DE DIFUSION ATOMICA (FACTOR DE FORMA). FR

C

C F.J.FABKEGAT GU1NCHARC.

C FORTRAN - BUHROUGh S 55CU

C

C TARJETAS DE DATOS

C TARJETA lt- RADIACION RON EMPLEADA

C ROM = 1. RADIACION Dt CU K ALFA

C RON = 2. RADIACION DE Mü K ALFA

C NUMERO M OE ESPECIES DE A 1OMÜS , (FQHMATU Al).

C TARJETA 2 M, - TARJETAS CON LOS VALORES CE LA IARLA OE FORSYTH Y WELLS (A C-

C TA CRYST.12(1959)412). UNA FAHA CADA tSPECIE UE A T UM U , ( F URM A T O A2).

C EN CADA UNA SE PONDRAN LOS 4 PRIMEROS VAl URES Y 0. CUMU QUINTO, HABIEN-

C DO EMPLEADO LA RADIACION DE CUBRE.

C CE HADER EMPLEADO LA RAOIACIUW DE MGLltíOENC, SE ESCRIbiRAN LOS CINCO.

C TARJETA 3 M," UNA TARJETA H A h A EL SIMBOLO QUÍMICO DE CADA ESPECIE DE ATOMO.

C (FORMATO 4 6).

C TARJETA 4 y SS.- PAGUETE DE LAS TARJETAS PERFORADAS POR EL PROGRAMA u5,

C ULTIMA TARJETA,- CLN 999. EN SUS COLUMNAS 3 A 6 PARA INUICAH FINAL.

C

C .................................................................................

C

DIMENSION AU(15)»AL(15),BL(15),dL(15),ACÜ(3).FR(3),C(15)

READ 41» HON» M 

4t FORMAT (F1C.5.2X.I2)

PRINT 56
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56 FORMAT (1X,"CALCULC DE INTENSIDADES, PRQGHAMA TERCERO",/) 

PRINT 57

57 FORMAT (1X."CALCULG ÜE LOS FACTORES DE DIFUSION ATOMICA"»//)

DO 50 Ja 1 »M

READ 42»AU(J)»AL(¿)»tílj(J)»BL(J)»C(J)

42 FORMAT (5F6.3)

50 CONTINUE

GO 10 (53.54). HCN

54 PRINT 52

52 FORMAT (1X . "RAD I AC I ON EMPLEADA a MO K ALFA "#/)

GO TO 55

53 PRINT 51

51 FORMAT (1X»"RADIACICN EMPLEADA s CU K ALFA "./)

55 CONTINUE

REAC 46» (ACOCK). K*l»3)

46 FORMAT (A4)

PRINT 5tí

58 FORMAT (4X »"S T U FACI,DIFUS"» 10X»"A 1UMOS"»/)

5 READ 3»S»T *U»ES 

3 FORMAT (2X»3K4,0»13X»F10,6)

IFCS.EQ.999 . ) GO TO 16 

ES«ES/(R0N**2)

DO 15 J a 1» M

FR(J)aAU(J)*EXP(“AL(J)+ES)+nU(J)*EXP(-BL(J)*ES)+C(J)

PRINT 12»S»T»U»FR(J).ACU(J)

12 FORMAT (2X»3F4.0»3X.F10.6»10X»A4)

15 CONTINUE 

GO TO 5

16 CONTINUE 

STOP

END
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CALCULO DE INTENSIDADES. PROGRAMA TERCERO 

CALCULO DE LOS FACTORES DE DIFUSION ATOMICA

RADIACION EMPLEADA » CU K ALFA

s T U FACT.DIFUS ATOMOS

0, 0. 4. 51,536103 HG
0. 0. 4. 32.867714 SB
0* 0. 4. 9,959144 S

•4, 0. 4, 48.843856 HG
•4, 0. 4. 30.810068 SB
•4, 0. 4. 9.019244 S
2» 1. 1. 46.357354 HG
2, 1 • 1. 28,963107 SB
2, 1. 1. 8.319877 S

-8. 0. 2. 44.571710 HG
-8, 0. 2. 27,669497 SB
-8, 0. 2. 7.902714 S
-4, 0. 6. 42.711466 HG
-4* 0. 6, 26.351667 SB
•4. 0. 6. 7.531852 S
0. 0. 6. 44.461451 HG
0. 0. 6. 27,590534 SB
0» 0. 6. 7.879025 S
2» 1. 3. 43,782650 HG
2» 1. 3. 27.106766 S8
2. 1. 3. 7.738095 S

"6 • 1* 3. 40,065790 HG
-6, 1 • 3. 24.530534 SB
-6. 1. 3. 7,094408 S
6, 1. 1. 41.485218 HG
6, 1. 1. 25,499819 SB
6, 1. 1. 7,317559 S

-8, 0. 6, 37.510289 HG
•8, 0. 6. 22.830172 SB
-8, 0. 6. 6.743950 S
4, 0, 6. 41,601197 HG
4. 0, 6. 25.579811 SB
4, 0. 6. 7,336913 S

-6. 1. 5. 36,969927 HG
•6, 1. 5. 22.477770 SB
• 6 • 1. 5. 6.675958 S
6, 1. 3. 39,350895 HG
6. 1. 3. 24.049129 SB
6» 1. 3. 6.990586 S

*2, 1. 7. 35,414212 HG
-2. 1. 7. 21.476271 SB
-2. 1. 7. 6.487365 S
12. 0. 0. 35,783154 HG
12. 0. 0. 21.712083 SB
12. 0. 0. 6.531368 S
-8. 0. 8. 33.186810 HG
-8, 0. 8. 20.072585 SB
-8. 0. 6. 6,224319 S
2. 1. 7, 35,014244 HG
2. 1. 7. 21.221761 SB
2. 1. 7. 6,439978 S
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4. 0, 8, 35,658723 HG4 • 0, 8, 21,632438 SB4. 0, 8, 6,516490 $
'12. 0, 6, 31.587618 HG12. 0, 6, 19,081850 SB
■12. 0. 6, 6.030216 s12. 0. 2, 34.786508 HG
12. 0, 2, 21,077408 SB12# 0. 2, 6,413108 s-2. 1. 9. 31,102877 HG"2. 1 ♦ 9, 18,783456 SB
-2. 1* 9, 5.969199 s
■12. 0. 8, 28,905694 HG
12. 0, 8, 17.435061 SB
12. 0. 8. 5,673078 s" 8, 0. 10, 29.267074 HG
-8, 0, 10. 17,656858 SB■8. 0. 10, 5.724350 s0. 2. 0, 31.253007 HG0. 2. 0, 18,875802 SB0. 2, 0, 5,988233 s4. 0. 10, 30.705723 HG4. 0. 10, 18.539415 SB4. 0. 10, 5,918204 s'16* 0, 2, 28,594594 HG’16, 0, 2. 17,243939 SB'16. 0. 2. 5.628021 s•4, 2. 4, 28,919970 HG•4. 2. 4. 17,443826 SB*4, 21 4. 5,675124 s’10. 1. 9, 27.109090 HG’10. 1# 9, 16,327022 SB'10. 1 # 9, 5.400342 s14, 1» 5. 27,473308 HG14, 1 • 5, 16,552687 SB14, 1 • 5, 5,458149 s-2. 1. 11. 27.386066 HG•2. 1, 11, 16.498693 SB•2, 1. 11, 5,444422 s0. 0 • 12, 27,692945 HG0, 0, 12. 16.688466 SB0, 0. 12, 5.492375 s16, 0, 2, 28.107380 HG16, 0, 2, 16,944126 SB16, 0, 2, 5.555680 s14, 1. 11. 22.032583 HG14, 1. 11, 13,087209 S814, 1. 11, 4,465759 S
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5 5 0 0 F 0 R T H A N C U M P I L A I i ( J N

CALCULO CRISTALOGRAFICO#

FACTOR DE MULTIPLICIDAD

F.J.FAbREGAT GLINCRARÜ 

FORTRAN • BURROUGHS 5500

TARJETAS DE DATOS

TARJETA 1,- METODO R0ENTGEN06RAF ICC (MET) EMPl EADU#(FORMATC 37).

1 * METODOS UE LAUt

2 = METOUCS DE POLVO

3 * METODOS DE CRISTAL GIRATORIO (OSCILACION) Y UIFHACTOMETR. 

A s METODO OE CHISIAL GIRATORIO, ROTACION.

5 = METODO OE REISSENbEHG. HAZ NORMAL

C 6 * ID, e q u i - i n c l i n a c i u n

C 7 = 10. AN 1I-EUU1-INCL1NAC10N

C 8 * 1U . CASO GENERAL

C 9 a METODO ÜE PRECESION UE b u Er g e h ,

c TARJETA 2.- EJE DE GIRO PVR DEL CRISTAL Y ORDEN N DE DICHU EJE (GIR.(FOR-

c MATO 36),

c ESTE DATO GIR ES UNICAMENTE n e c e s a r i o SI ME 1»4 * EN TODOS LUS DEMAS CASO

c PODRA PONERSE CERO,

c TARJETA 3.- GRUPO CE DIFRACCION (LAU) ü UE LACE A CUE PERTENEZCA EL CRIS-

c TAL.(FORMATO 29),

c 1 * 4/M -3 2/M CLAStS Cl# C2 * C 3

c 2 « 2/M -3 CLASES C4, C 5

c 3 * 6/M 2/M 2/M CLASES Hl. H2 * H3• H6

c 4 « 6/M CLASES H4» H5 * R f
c 5 * -3 2/M CLASES 11* T2* 13 (CON RED EXAGONAL)
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c 6 « -3 CLASES 1 A» T5 (CON RED EXAGQNAL)

c 7 s -3 ;2/M CLASES 1 1 • T 2» T 3 (CON RED ROMBOEDRICA),

C 8 3 -3 CLASES 1 A» T 5 (CON RED ROMBOEDRICA).

C 9 3 A/M 2/M 2/M CLASES Cl* Q2» 03» U 6

C 10 3 A/M CLASES 0 A • Q 5» 07

c 11 3 2/M 2/M 2/M CLASES Hl* R2 * H 3

c 12 3 2/M CLASES MI* M2» M3 (I POSICION* EJE l  VERTICAL)

c 13 3 2/M CLASES MI . M2* M3 ( U  POSICION» EJE Y VEN 1 IC AL )

C 1A X -1 CLASES Al» A 2

C TARJETAS A Y SS,- LOTE DE T Ah JETAS PERFORADAS PON El* PROGRAMA A5.

C ULTIMA TARJETA.- CON 999, EN SUS COLUMNAS 3 A 6 PARA INDICAR FINAL,

C

C ...................................... ............. . •*»■*>» •'•«'»,••,••••.,

c

READ 37* MET

37 FORMAT (IA)

READ 36*P* V' R* GIR 

36 FORMAT CAFA.O)

N*GIR

READ 29» LAU 

29 FORMAT (IA)

PRINT 3tí

38 FOHMAT ( " CALCULO DE INTENSIDADES, PHD GRAM A CU AH TO."*/)

PRINT 39

39 FORMAT (" FACTOR DE MULTIPLICIDAD» M."*//)

PRINT AO

AO FUKMAT 19X*" S T U M "•/)

26 READ 27»S»T»U

IFÍS.EQ.999,) GO TC 28

PROGRAMAS DE CÁLCULO CRISTALOGRAFICO 121

27 FORMAT (2X»3FA.O)

D»S

Q«T

R»U

GO TO (30» 3A* 32* 33* 30*30*30*30*31 )»MET

30 M* 1

GO TO 50

31 M*2

GO TO 50

32 M* 1

GO TO 50

33 IFCS.EO.Q.OR.T.EQ.C.OR.U.tC.Ü) GO TQ 35 

M»N

GO TO 50 

35 M=2*N 

GO 10 50 

3A S*AtíS(S )

T«A0S(T )

U-AtíSCU)

IF(S+T,EQ.O,OR,T+U.EQ.O,QR.U+S.EQtO) GO TO 13 

IF(S.EQ.O.OR.T.EQ.O.OR.U.EG.O) GO TO IA 

C

C TIPO DE REFLEJOS S T U

IF(S,EO,T,AND*T,EQ,U.AND*S,EQ.U) GO TO 16

IF(S,EQ.T.OH *T «EQ «U ) GO TU 15

GO 10 ( 1*2*2*A.A*6.A*6.3*5*5*7*7*01* LAU

1 M* A 8

GO TO 50

2 M « 2 A

GO TO 50



122 INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89

3 H« 16

GO TO 50

4 H« 12

GO TO 50

5 p*a

GO TO 50

6 M*6

GO TO 50

r M*4

GO TO 50

8 M 2

GO TO 50

15 GO TO (2*2'4«4,4»6

16 GO TO (5*5»4»4»4»6

TIPO OE REFLEJOS 0 T U

14 IF (S.EO.O) GO TO

IF ( T ,EQ.O) GO TO

IF (U,EQ , 0 ) GO TO

17 IF ( T,EQ.U) GO TO

GO TO (2»4*4»6»4»6

20 GO TO (4»4»6»6»6»6

18 IF (S.E Q , U ) GO TO

GO TO (2*4»4*4*6*6

21 GO TO (4»4»4»4»6*6

19 IF(S. EQ,T) GO TO

GO TO (2*4»4»6»4*6

22 GO TO (4»4»6»6»6*6

c

6»6.5*5.5»7.7»d ). LAU 

8.8,5»5»5»7»7#a )p LAU

(CON UN CERO)

17

18

19

20

A#6»5 * 5»7p 7 p7»8 ) # LAU 

6»6#5»5 * 7#7 » f »8}• LAU

21
4»6»5»5.7*7*8*8 )» LAU 

6»6 * 5»5»7» 7 * 8#8)» LAU

22
4.6.5.7.7»8»7#8), LAU 

6»6»7.7.7»8»7»8)* LAU

C TIPO DE REFLEJOS S00 (CON ÜOS CE«US)
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13 IF<S,NE,G) GO TO 23

IF(T.NE.O) GO TO 24

GO TO C6»6'g«8»6»8»6»6»8»8'8»8'8'8)»

24 GO TO C6»6»6»6'6'6»6»6»7’7'0’8»a»0). 

23 GO TO (6*6»6#6*6»6*6*6*7»7*8»8#8*8)* 

50 PRINT 25.D.Q.R.*

25 FORHAT (1 OX,3F4,0 ,3X• 14 )

GO TO 26

28 CONTINUE 

STOP 

ENO

CALCULO OE INTENSIDADES, PROG RAM  CUARTO. 

FACTOR DE MULT 1 PL ICIDAÜ* M,

S T u M

0, 0, 4 . 2
-4, 0. 4 « 2
2, 1. 1 . 4

-8. 0, 2* 2
-4, 0. 6. 2

c , 0, 6, 2
2. 1, 3. 4

-6. 1. 3, 4
6. 1. 1. 4

-8, 0. 6, 2
4. 0. 6. 2

-6. 1. 5. 4
6, 1 • 3. 4

-2. 1. 7. 4
12. 0. c . 2
-8. 0. 8 . 2
2. 1. 7 • 4
4, 0. *0. 2

-12, 0. 6, 2
12. - c . 2. 2
-2. 1. 9. 4

-12, 0, 6 # 2
-8. 0. 10* 2
0, 2. 0. 2
4. 0. 10. 2

-16. c . 2. 2
-4 . 2. 4, 4

-10, 1. 9. 4
-14, 1. 5, 4
-2, 1* 11. 4

0 . 0 , 12, 2
16, 0 . 2. 2

-14. 1. 11, 4

LAU

LAU

LAU



124 INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89

B 5 5 0 0 F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

C p r o g r a m a PARA el c a l c u l o DE i n t e n s i d a d e s

C FACTOR DE TEMPERATURA* ET

C

C F , J , FABREGAT GUINCHAHU

C FORTRAN - BURROUGHS 5500

C

C TARJETAS OE DATOS

C TARJETA 1.- NUMERO M DE ESPECIES DE ATOROS *(FURMATO 1).

C TARJETA 2M, - SIMBOLO QUIMICO DEL ATOMO Y SU COEFICIENTE B DE TEMPERATURA

C F0HMAT35). UNA TARJETA POR ATOMO#

C TARJETAS 3 Y SS,- PAGUETE DE TARJETAS PERFORADAS POR EL PROGRAMA 45,

C ULTIMA TARJETA,- CÜN 999# EN SUS 4 PRIMERAS COLUMNAS* PARA INDICAR FINAL

C

c . . ........................................................................................... *...............................
C

DIMENSION DATA(3)*B(-3)*ET(3)

PRINT 2

2 FORMAT (" CALCULO DE INTENSIDADES, PROGRAMA QUINTO”,/)

PRINT 3

3 FORMAT C" CALCULO DE LOS FACTORES DE TEMPERATURA (ISOTROPOS)."*//)

PRINT 4

4 FORMAT (4X*"S T U FACT.T E M P 10X*"ATOMO"*/)

READ 1 * M

C NUMERO DE ESPECIES OE ATOMOS, IM=3)

1 FORMAT (12)

DO 36 I = 1 * M

READ 35* DATA(I)*B(I)

35 FORMAT(A4*F5,3 )
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36 CONTINUE

% 0  READ 37*S*T*U/ES

37 FURMATC2X*3F4.C*13X*F 10.6) 

IFCS.EG.999.) GO TU 60 

ES=ES/C(l#5417é)**2)

DO 36 J=1>M

38 ET(J)=EXP(“6(J)*ES)

PRINT 40*(Sp T#U#LTCJ>#UATA(J)#J«1#M) 

40 FORMAT (2 X * JF4.0/3X*F1 O , 6*10X*A4 )

GO TQ 50 

60 CONTINUE 

STOP

END
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c a l c u l o üe i n t e n s i d a d e s , p r o g r a m a  q u i n t o

c a l c u l o de l o s f a c t o r e s  de

s T u FACT.TEMP.

0. 0. 4. 0.993840
0. 0. 4. 0.996701
0. 0. 4, 0.996010
0. 0. 4. 0.985419
0. 0. 4. 0.992175
0. 0. 4. 0,992433

-4. 0. 4. 0,9792<U
-4, 0. 4. 0.988043
-4. 0. 4 . 0.989211
2. 1. 1. 0,948495
2. 1. 1. 0.993831
2. 1. 1. 0.994034

-a. 0. 2. 0,967817
-a. 0. 2. 0.982657
-a. 0. 2. 0.983227
-4. 0. 6. 0.962047
-4, 0. 6. 0.979520
•4, 0. 6, 0.980192
0, 0. 6. 0.967490
0. 0. 6. 0.982480
0. 0. 6. 0,983055
2. 1. 3. 0.965438
2. 1. 3. 0.981365
2. 1. 3. 0.981977

-6. 1. 3. 0.952754
-6. 1. 3. 0.974448
-6. 1. 3. 0,975284
6. 1. 1. 0.957915
6. 1. 1. 0.977268
6. 1. 1. 0.978013

■8. 0. 6. 0,942235
•8. 0. 6. 0.968679
-8. 0. 6. 0.969701
4. 0. 6. 0.958318
4. 0. 6, 0.977488
4. 0. 6. 0.978225

"6 * 1. 5. 0.939773
-6, 1. 5. 0.967325
-6. 1. 5. 0.968390
6. 1. 3. 0.949982
6. 1. 3. 0.972931
6 • 1. 3. 0.973816

-2. 1. 7. 0.932135
-2. 1. 7. 0.963112
-2. 1. 7. 0,964312
12. 0. 0. 0.934025
12. 0. 0. 0.964156
12. 0. 0. 0.965323
-8. 0. 8. 0.919512
-8. 0. 8. 0.956115
-8. 0. a. 0.957538
2. 1. 7. 0.930026
2. 1. 7. 0.961946

TEMPERATURA (ISOTROPOS).

ATOMO

hg
SB
S

HG
S8
S

HG
SB
S

HG
SB
S

HG
SB
S

hg
SB
S

hg
SB
S

HG
SB
S

HG
SHs
hg
SB
S

hg
S8
S

HG
SB
S

HG
SB
S

HG
SB
S

HG
SB
S

HG
S8
S

HG
SB
S

HG
SB
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2. 1. 7. 0.963184 S
4. 0. 8. 0.933393 HG
4, 0. 8. 0.963807 SB
4. 0. 8. 0.964966 S

12, 0, 6. 0,908940 HG
12. 0. 6. 0.950220 SB
12. 0. 6. 0.951829 S
12. 0. 2. 0.928796 HG
12. 0. 2. 0.961266 SB
12. 0. 2. 0.962525 S
•2, 1. 9, 0,905442 HG
-2. 1. 9. 0.948262 SB
•2. 1. 9. 0.949933 S
12. 0. 8, 0.887594 HG
12. 0. 8. 0.938220 SB
'12. 0. 8, 0.940204 S
-8. 0. 10, 0.890771 HG
•8. 0. 10. 0,940014 SB
-8. 0. 10. 0.941943 S
0, 2. 0. 0.906541 h g
0. 2. 0. 0.948878 S8
0, 2. 0, 0.950529 S
4. 0, 10, 0.902465 HG
4. 0, 10. 0,946594 SB
4. 0. 10. 0.948317 S

•16. 0. 2. 0.884777 HG
•16. 0, 2. 0.936626 SB
'16. 0. 2. 0,938660 S
-4, 2, 4. 0,687721 HG
-4, 2. 4. 0.938292 SB
-4. 2. 4. 0,940274 S
•10. 1. 9. 0,870221 HG
•10. 1. 9. 0.928353 SB
•10, 1 • 9. 0.930643 S
•14. 1. 5, 0.673964 HG
•14. 1. 5. 0.930486 SB
•14. 1. 5. 0.932711 S
-2. 1. 11. 0.873078 h g
-2. 1. 11. 0.929962 SB
-2. 1. 11 . 0,932221 S
0. 0, 12. 0,876165 HG
0. 0. 12. 0,931739 SB
0. 0. 12. 0.933925 S

16, 0. 2. 0.880207 HG
16. 0. 2. 0.934036 SB
16, 0. 2. 0,936150 S
•14. 1. 11. 0.805692 HG
■14. 1. 11. 0.890878 SB
•14. 1. 11. 0,694295 S
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c

c

cc

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

c

tí 5 5 0 0 F O R T R A N  C O M P I L A T I O N

CALCULO CRISTALÜGHAF ICO. TACTUR DE ABSORCION.

MUESTRA CILINDRICA FAHA DIAGRAMA DE UEByE.

F , J. F AbREGAT GUNCFARC.

FOR 1RAN . - BURROUGHS 5500

TARJETAS DE HATOS

TARJETA i.- NOMBRE LEL MINERAL,(FORRA TC A)

TARJETA 2.- DENSIDAD DEN CEL MINERAL

DIAMETRO CIA DEL CILINDRO DE POLVO

NUMERO CE COMPONENTES DEL ANALISIS Ot’l M H O  (HASTA 14). 

NATURALEZA ASS DE LOS COMPONENT ES INALIIICUS 

ASS = 1( SI LÜS DATOS SÜN ÜXIOUS.

ASS = 2» SI LOS CATOS SUN ELEMENTOS 

TODO ESTE CONJUNTO» FORMATO 9.

TARJETAS 3 Y A.- PF.SCS MCLECILAHES PRO DE LOS OxIOUS DEL A N AL 1S1 S , (F OR , 2 ) 

TARJFTAS 5 Y 6.- COMPONENTES OXIDOS COX DEL ANAL ISIS.(FOHMATO 3),

TARJETAS 7 Y 8.- NUMERO NUX UE CATIONES EN CADA ÜXIÜO.(FÜRMA TO 6).

TARJETAS 9 y 1C.- PESO ATOMICO PAl CE LUS ELEMENTOS PHEStNTES.(FOR, 2 ) 

TARJETAS 11 Y 12).- COMPONENTES ELEMENTALES CCI,(FORMATO 3).

TARJETAS 13 Y l‘U *  PORCENTAJES ANALITICOS* DE LOS OXIDOS POX, (FORMAT 2) 

TARJETAS 15 Y 16.- PORCENTAJES ANALITICOS. DE LOS ELEMENTOS. POI.(FORMA.2) 

DE ESTAS TARjEUS DE DATOS» SE PERF OHAHAN LAS TARJETAS 3 A 10 EN CASO 

LE TENER LOS PORCENTAJES ANALITICOS EN OxXOCS. SI SE HUBIEREN DADO EN 

PFSOS DO ELEMENTOS. SE PERFORARIAN LAS 11 Y 12. LAS UIRAS EN BLANCO. 

tN EL PRIMLRU UE ESTOS CASOS» SE PERFUHAHI AN EN LAS TARJETAS 13 Y 14 

LOS PORCENTAJES ANALITICOS DE LOS OXIOUS PCX.-EN EL SEGUNDO SE PERFORA
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C HAN EN LAS TARJETAS 15 Y 16 LOS PORCENTAJES QE LOS ELEMENTOS,POI

C TARJETAS 17 Y 18." CCEF1CIEN1ES ÜE ABSORCION CE MASA ACM UE LOS ELEMENTOS

C COMPONENTES,(FORMAT 2)

C TARJETAS 19 Y S5.- PAGUETE DE TARJETAS PERFORADAS PUR EL PRUGRAMA 45,

C ULTIMA TARJETA.- CON 999. EN SUS COLUMNAS 3 A 6. PARA INÜ1CAR EL FINAL.

C

c ................................................................................................................................................................................................................................................................

c

C A,- ANALISIS A PAHTIR Dt PORCENTAJES EN ü m O S .

C

DIMENSION PMC(14)*Cex(42).NUX(14)*PAl(l4>»CUI(42>.PCX(14)»PÜI(l«).

1AJU(14)»AJ1(14)»AJC(14)*ACM(14)*APA(14)

REAL’ 4 * AR I * AHU * AHG * ARO 

A FQRMAT(3A4.A3)

PRINT 5l.ARI*ARU»ARG*AR0 

51 FORMAT (1X.3AA.A3)

READ 9* DEN» OIA» M» ASS 

9 FORMAT (2F10.5.21A)

PRINT 11» CEN

11 FORMAT (5X»"DENS10A0 « ".FIO.3)

RAD*CIA/2.

10 FORMAT (F1C.5)

P R I M  12* FAD

12 FORMAT (5X."RACIl CEL C1LINÜRC IRRADIADO « ".F10.5*/)

REAL 2 *(PMO(K )* K • 1»14 )

2 F0RMAT(7F10,3)

RE AC 3 *(CüX(K ) * N * 1 * 4 2 )

3 FORMAT(7 ( 2 A 4 »A2 ))

READ 6.1NUXÍK). K* 1 .14 )
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b FORMAT (7110)

READ 2, (P A1 ( K )* M l  »14)

READ 3,(CO I (K }, K«l,42)

REAU 2, (PCX(K), K* 1 * 1 A )

READ 2, (PC 1(K )» K * 1,1 4 )

READ 2 * (ACM(K), M i , 14)

SUHUO.

S U H 2 s 0 •

SUH3»0.

GO TO (46,16), ASS 

46 PRINT 7

7 FCRMAT(4X,53H LOS CATCS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES CE UXIOOS, 

1/)

C AJUSTE UE POX A 1UC.

SUMA«O.U 

00 25 K* 1»K 

25 SUMAsSLKA+PCX(K)

SUMAnlOO.O/SUMA 

A C 0 * O • C 

DO ?C M  i»M

30 AJU(K )»SUHA*POX(K )

C CONVERSION DE PCRCENTAj LS CXlOCS EN PORCENTAJES ELEMENTALES.

00 *0 Ks ],k

P O K K  )*NUX(K)*Pa H K  )*PCX(K)/PMC(K )

4C CONTINUE 

GO TO 20 

18 PRINT IS)

1<J FORMAT (AX."LOS CATCS CEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES ELEMENTALES" 

1#/)

20 S1M>0.0
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00 45 M 1 ,  M 
45 SIM«S1M+P0I(K)

SIM-100.C/SIM 

DO 50 M 1 * H 

50 AJ0(K)*SIM*PCI(K)

CALCULO CE LAS ABSORCIONES OL MASA 

DO 1 K = 1» M

\ APA(K)xAjO(h)*ACM(K)/100.

PRINT 72

72 FORMATí IX,19H COMP.CXIO. PCR.OX. , 6x.28R CÜMP.1CNES ROH.ELH. 

1*,6X,7H P*MU ./)

JL« 1 

JK*2 

JM * 3

00 90 Ks 1, M

PRINT 78, CQX(Jl), CCX(JK), COX(JM), AJU(K), CCKJL) 

ÍCOI(JK), CCI(JM), AJC(K), ACM(K). A p A ( K )

78 FORMAT(2X,3A4,F7.3,7X,2AA,A3,F7•3,4X,F7.3*4X*F7,3)

JLxJL+3 

J M J K  + 3 

JMxJh+3 

90 CONTINUE

DO 80 J«1,M

SUM1«AJU(J)+5UMl 

SUM2sSUM24AJ0(J)

60 SUM3*SUM3+APA(J)

PRINT 100 

100 FORMAT(1H ,/)

PRINT flb, SUMI, SUM2, SUM3

85 FORMAT (iX,13H TOTALES »F 7 • 3» 18X »F 7 • 3» 15X »t 7 • 3 »//>
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ALI=SUR3*0EN 

PRINT 13* All

13 FORMAT (IX."COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL* MU * "*F1C.5 * 2X»" 1 /C* 

IS."*//)

PRINT lfc

16 FORMAT (IX,"TABLA CE COEFICIENTES CE ABSL'HC ION " , / )

PRINT 21
27 FORMAT C 3 X . 1 Ch S 1 L.9X.6H AtíS. ./)

15 READ 14, S. 1* U* IR

ÍFCS.EG.999.) (iO TC 17

14 FORMAT (2X*3F4.C*23X*Flt.6)

C

C COEFICIENTE DE TRANSMISION

PI«3.141b9?653 

PE« 1 ./PI 

SEC s 1./COS(IR)

TG*T AN(1H)

IF(TH.EÜ.0.ÜR.TR.EG.90) GO TO 102 

A1*RE*( 1.-(ALCG1C(SEC♦ ?(>))/ (SEC*TG>)

Bl*RE*CSIN(2*TR))/2.

Cl«PE*(-0.2b+0.7b*((CCS(TH))**2)*(C.5*(ALOG10(SEC*TG))/(2*SEC*TG>) 

1 )

AT«A1/(AL.I*RA0)*tl/((ALl*HA0)**2) + Cl/((ALl*HAt)**3)

GO TO 1G1

102 AT«RF/(ALI*HAü )-FE/(16.*CALI*RAL)**3)

C

C COEFICIENTE OL ABSORCION

101 A A« 1 ,/AÍ

PRINT 26» S» T, 0. AA

26 FORMAT (2X.3F4.0*6X,FU.¿)
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GO TO Ib 

17 CONTINUE 

STOP 

END
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LIVINGSTUMTA
DENSUAC * 4.84C
RAOIC DEL C1LINCHC IHRADiAüC * 0.02000

LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES UE OXIDOS.

COMP.OXIC. PUR.ÜX. CCHP. IONES PÜR.ELM. ML* P*^L
S02
SB2L3
MGO
FEO
AS2U5
PBO

40.089
43.900
15.294
0.206
0.323
0.168

S
SB 
MG 
FE 
AS 
P 9

28.084 
51,328 
19.825 
0 »2 ? 4 
0.295 
0.244

91,300 
284 .COO 
223,000 
324 ,COO 
7 6 ,SüC 

24 1.000

25,641 
145.770 
44.210
C. /26 
0.225 
0,589

t o t a l e s 100.000 100.000 21/. 162

COEFICIENTE DE ABSCFCILN l i n e a l , mu = 1051.06215 1/CMS.

TABLA OE CDEFICIENTES ÜE ABSORCION

S T u ABS.

0. 0. 4. 113.91
-4 . 0. 4. 113,12
2. 1. 1. 112.34

•8, 0. 2. 111.75
•4. 0. 6. 111.09
0. 0. 6. 111.71
2, 1. 3* 111.48

•6, 1. 3. 110.06
6 * 1. 1. 110.63

•8. 0. 6. 108.94
4. 0. 6. 110.69

“6 • 1. 5. 108.68
6. 1. 3. 109.77

*2. It u 107.89
12. 0. o. 108.08
•8, 0. 8. 106.6C
2. 1. 7. 107.67
4. 0.. 6. 108.02

•12. 0. 6, 105,55
12. 0. 2. 107.54
•2. 1. 9. 105,20

•12. 0. 8. 103,46
•8, 0. 10. 103.77
0. 2. 0. 105.31
4. 0. 10. 104.91

•16. 0. 2. 103.19
•4. 2. 4, 103,47

•1C. 1. 9. 101.80
•14. 1. 5. 102.15
•2. 1. 11. 1C2.C7
0. 0. 12. 102.36
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B 5 5 O O F O R T R A N  C O M P I L A T I O N  

C CALCULO CRISTALOGRAFICO.

C INTENSIDADES Y FACTORES DE ESTRUCTURA. CALCULO PRIMARIO

C

C F,J.FABRLüAT GUINCHARD

C FORTRAN. BURROUGHS 5500

C

C TARJETAS OE DATOS

C TARJETA t.- TITULO Y CONSTANTES RETICULARES RECIPROCAS DEL MINERAL (ANC.U-

C LOS POR SUS COSENOS).(FORMATO 1),

C TARJETA 2.- LAS SIGUIENTES CONDICIONES EXPERIMENTALES»(FORMATO 3)

C LONGITUD DE ONDA EMPLEADA

C LON = 1» RADIACION CU K ALFA

C LON = 2» RADIACION UE MO K ALFA

C METODO ROENTGENOg RAF1[ C 0 UTILIZADO

C MET 1, m e t ooo DE LAUE

C MET 2» METODO DE POLVO

C MET = 3, METODO OE CRISTAL GIRATORIO» OSCILACION

C MET s 4» METODO DE CRISTAL GIRATORIO» OSCILACION.

C MET = 5» M(TÜDÜ OE wEISSENREKG» HAZ NORMAL

C MET 2 6» METODO ÜE w e i s s e n b e r g » E(jUI-INCLINACION .

C MET 2 7» METODO DE w e i s s e n b f r g » ANTI-EQUI-INCLINACTON

C MET = 6» METODO DE w e i s s e n b e r g » CASO GENFRAL.

C MET = 9» METODO DE PRECESION ÜE b u e r g e r .

C DIAMETRO D1[A DE LA CAMARA EMPLEADA» EN MM.

C EJE DE GIRO P.V.W. DEL CRISTAL (PARA MET= 5 A 9) Y PERIODO PER DE DICHO

C EJE (PARA MET=4).

C ANGULOS MU (BMU) Y NU (BNU) OE LAS CONDICIONES ROENTg ENOGRAFICAS EMPLEA

C DAS» EN GRADOS Y FRACCION DEC I MAL.(SOLO CUANDO MET = 0).

C ANGULO DE PRECESION -MU (CMU) EN GRADOS Y FRACCION DEC I MAL.(SOLO CUANDO



c MET * 9 ).

C —  OE ESTAS A ULTIMAS INDICACIONES* SE PONDRAN CEROS EN LOS VALORES NO EMP 

C EMPLEADOS,

C TARJETA 3.- LAS SIGUIENTES CONDICIONES EXPERIMENTALES# (FORMATO 19.).

C d e n s i d a d  d e n s o b s e r v a d a  de LA s u s t a n c i a ,

C DIAMETRO GRO DEL CILINDRO OE POLVO O GROSOR DE LA MUESTRA SUBO IL INDRICA

C (O ESFERICA)# EN CMS. CERO SI MAC = 2.

C NUMERO M DE ESPECIES DE ATOMOS CON SIMBOLO QUTMICO COI# Y OE COMPONENTE

C DEL ANALISIS QUIMICO.(HASTA M = 14).
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c GRUPO DE DIFRACCIUN Q DE LAUE: LAL1 A QUE PERTENEZCA EL CRISTAL

c 1 = 4/M -3 2/M CLASES C1 # C2# C 3

c 2 = 2/M -3 CLASES C 4 * C5

c 3 s 6/M 2/M 2/M CLASES Hl# H2# H3# H6

c 4 - 6/M CLASES H4 # H5# H7

c 5 s -3 2/M CLASES TI* 12# T 3 (CON REO EXAGONAL)

c 6 s -3 CLASES T 4 * T5 (CON RED EXAGONAL)

c 7 s -3 2/M CLASES TI# T2* T 3 (CON RED ROMBOEDRICA),

c a S' -3 CLASES T 4 # T 5 (CON RED ROMBOEDRICA),

c 9 s 4/M 2/M 2/M CLASES Ql# Q2# Q3# Q6

c 10 s 4/M CLASES Q4# Q5# Q 7

c 11 = 2/M 2/M 2/M CLASES Rl# R2# R3

c 12 s 2/M CLASES MI# M2 # M3 (I POSICION# EJE ¿ VERTICAL)

c 13 * 2/M CLASES MI# M2 # M3 (II POSICION# EJE Y VERTICAL)

c 14 s -1 CLASES Al# A 2

C NATURALEZA NAT DE LOS COMPONENTES ANALITICOS* SOLO CUANDO MAC=1# SINO O

C NAT = 1, SI LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN OXIDOS

C NAT = 2* SI LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN ELEMENTOS.

C INCLUSION DE LOS FACTURES DE TEMPERATURA Y DE ABSORCION EN EL CALCULO

C MAC * 1* SI SE INCLUYEN

C MAC s 2# NO SE INCLUYEN

C TARJETAS A Y SS (CUANTAS M HAYA).- CON LAS SIGUIENTES CONSTANTES (FORMATO
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1 0 )
VALORES AU(J)#AL(J)»BU(J)*BL(J)*CU(J) DE LA TABLA DE DIFUSION ATOMICA 

DE FORSYTH Y WELLS (ACTA CRYST.12(1959)412) PARA CADA ATOMO.

DE SER LQN = 1 SE PONDRA CU(J)=0.0

COEFICIENTES BT(J) ISOTROPOS DE TEMPERATURA. OE SER MAC=2# SE ESCRIBIRA

0.0

TARJETAS 5 Y 6,- ESTAS TARJETAS 5 A 20 SOLO CUANDO SE CALCULEN LAS ADSORCI 

CIONES* MAC=1. OE NO SER ASI# SE SUPRIMEN

PESOS MOLECULARES PMG DE LOS OXIDOS DEL ANALISIS (2 TARJETAS).

TARJETAS 7 Y 8.- PESOS MOLECULARES PMO OE LOS OXTOOS DEL ANALISIS.(FOR.22) 

TARJETAS 9 Y 10.- COMPONENTES OxIDnS COX DEL ANAL ISIS.(FORMATO ?3),

TARJETAS 11 Y 12.- NUMERO NüX OE CATIONES EN CADA OX100.CFORMATO 26). 

TARJETAS 13 Y 14,- PESO ATOMICO PAI DE LOS ELEMENTOS PRESENTES.(FOR,22).

TARJETAS 15 Y 16.- COMPONENTES ELEMENTALES COI.(FORMATO 23).

TARJETAS 17 Y 18.- PORCENTAJES ANALITICOS# DE LOS OXIDOS POX. (FORMAT 22)

TARJETAS 19 Y 20.- PORCENTAJES ANALITICGS# DF LOS ELEMENTOS# POI.(FORM 22)

DE ESTAS TARJETAS DE ÜATOS# SE PERFORARAN LAS TARJETAS 7 A 14 EN CASO 

DE TENER LOS PORCENTAJES ANALITICOS EN OxIDOS. SI SE HUBIEREN DAq O EN

p e s o s de e l e m e n t o s , se p e r f o r a r í a n  las 15 y i6# l a s o t r a s  en b l a n c o , 

en E l p r i m e r o  de e s t o s  c a s o s * se p e r f o r a r í a n  fn l a s t a r j e t a s  17 y 1«
LOS PORCENTAJES ANALITICOS DE l o s O XI DOS püx.-EN E l SEGUNDO SE PERFORA 

RAN EN LAS TARJETAS 19 Y 20 LOS pOKCENTAjES DE LOS E l EmENTOS.POI 

TARJETAS 21 Y 22.- COEFICIENTES DE ABSORCION DE mASA ACM DE LDS E l E rENTOS 

COMPONENTES,(FORMAT 22)

TARJETAS 23 Y SS.- CADA UNA cUN UN TERNQ DE COORDENADAS ATOHICa $ (x ,Y*Z) Y 

SU NUMERO CORRESPONDIENTE DE POSICIONES EQUIVALENTES (POS ) .(pORMATO 108 

SE CONTARA SU NUMERO EXACTO N# QUE En EL EJEMPLO N = U ,  SE AJUSTARA A ES 

TC NUMERO LA TARJETA NUM.123 Y LAS 144 A 165 p ARA EL CALCOLO DEL FACTOR 

OE ESTRUCTURA,

TARJETAS 24 Y SS.- TARJETAS DE INDlCtS CUN LOS SIMRQLUS S T u Y MORIN SUS 

INTENSIDADES RESPECTIVAS (FORMATO 103). UNA prjR TERNA HASTA TERMINARLAS
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C SE t r a s l a d a r a  a p r i m e r a de e s t a s TARJETAS LA que t e n g a i n t e n s i d a d  o b s e r

C VADA MAYOR. EN LAS OTRAS CON 100 SE PONDRA 99 PARA No ESTORBAR EL

C PORCENTAJE.

C ULTIMA TARJETA.- CON 999. EN SUS CUATRO PRIMERAS COLUMNAS Y CUALQUIER NUME

C RO O CERO EN LOS OTROS LUGARES# PARA INDICAR FL FINAL.

C

c .................................................................................................................................

c

DIMENSION MlN(3)/AS(3)#C0SAS(3)#AU(14}#AL(l4)/8U(14)/BL(14)/FR(14) 

l/CUC14),BT(14)#ET(14)/PM0C14)/COXC42>/NUX<14)/PAT(14 ) /COIC42)#POX( 

214)#P0K14)#AJUC14)#AJCC14)#ACM(14)#APA(14)#XC15)/Y(15),Z(15)#P0SC 

315)/A(15)/B(15)

READ 1# MIN(1 ),MINC2)/MIN(3)#AS(1)#ASC2 )#ASC3)/CHSASC1)#COSASC2 ),

1C0SASÍ3)

1 FORMAT C3A5#3F9.6#3F12.8)

PRINT 114

114 F0RMA1 (1x #w CALCUL0 OE INTENSIDADES Y FACTORES 0^ ESTRUCTURA**#/)

PRINT 2# MINC1)#MIN(2)#MIN(3)

? FORMA! (11H MINERAL a # 3A5#/ )

READ 3#LUN#MET#ÜIA#P#V*W#PER#BMU#BNU#CMU

3 FORMA! (214#F8.3/4F4.0#3F12.5)

GO TÜ (4#5)»LDN

4 ALA= 1.54050 

PRINT 7

7 FORMAT C1X#"RADIACIQN EMPLEADA# CU K ALFA = 1,54050»*#/)

GO TO 10

5 ALAsO.70926 

PRINT 8

8 f o r m a t (1x #**r a o i a c i o n  e m p l e a d a # mu k a lf a = 0 . 7 0 9 2 6 *•#/)

10 ALAMBRALA

ALAM2=Q,5*ALAMR 23

PRINT 11# MET 24

11 FORMAT (1X#"METODO RQENTGENQGRAFICO = "#I2//) 25

GO TO (1A#14#12#12#12#12,12#12M2)#MET 26

12 PRINT 13/ P# V# W# N 27

13 FORMAT C1X#"EJE OE GIRO DEL CRISTAL "/3F3.0#" CON UN PERIODO DE "# 28

1F3,O#/} 29

GO TO 15 30

14 GO TO (15#16#16#16>16#16#16#16M5)#MET 3l

16 PRINT 134#DIA 32

134 FORMAT (1X#"DI AMETRO DF. LA CAMARA = "#F7.3/" MM."//) 33
15 READ 19# DNS#GRO/M/LAU/NAT#MAC 34
19 FORMAT C2F1Q.5,4I4) 35

GO TO Cll3#ll3#ll3#ll3#li3#ll3#ll3#t09#ni)/MET 36
109 PRINT 11O/0MU/BNU 37
110 FORMAT (*♦ CONDICIONES EXPERIMENTALES DEL ROENTGENOGRAMA , mu *«, 3fl

1F10.5#"# NU -"#F10.5#"# EN GRADOS Y FRACCION DECIMAL "#/) 39
GO TO 113 40

111 PRINT 112#CNU

112 FORMATC" ANGULO DE PRECESION# -MU ■**# F10.5# **# EN GRADOS Y FRACCION 42
1 DECIMAL»*#/) 43

113 CONTINUE 44
RAD=GR0/2. 45
DO 17 J 3 1# M 46

READ 16# AUCJ)#ALCJ)#BUCJ)#BL(J)/CUCJ)*BT(J) 4 7
18 FORMAT (6F6.3) 48
17 CONTINUE 49

GO TO (117#118)#MAC 50
117 PRINT 20/ DNS 51

20 FORMAT C" DENSIDAD DE LA SUSTANCIA * »*#F10.5#/) 52
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PRINT 21/ GRO 53



21 FORMAT (" GROSOR DE LA MUESTRA IRRADIADA a ",F10.5," CMS,",/) 54

READ 22, (PMO(K ), K=l/14) 55

22 F0RMAT(7K10.3) 56

READ 23,(CQX(K), K=i>42) 57

23 F0RMATC7C2A4,A?)) 58

READ 26, (NUXCK), Kal>14) 59

26 FORMAT (7110) 6C
READ 22, (PAICK), K=l,14) 61

READ 23,(COI(K ), K=l*42) 62

READ 22, (POX(K), K=l,14) 63

READ 22, (POICK), Kal,14) 64

READ 22, (ACM(K), K*l,l4) 65

SUM1=0. 66
S U M 2 * O # 67

SUM3=0. 68
GO TO (46,26), NAT 69

46 PRINT 37 70

37 FORMAT(4X,53H LOS DATOS OEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES DE OXIDOS. 71

1/) 72

C AJUSTE DE POX A 100, 73

SUMAaO.O 74

DO 25 K* 1,M 75

25 SUMA=SUMA+PQX(K) 7 6
SUMAslOO.O/SUMA 77

ADDsO.O 78
DO 30 K=1,M 79

30 AJU(K)»SUMA*PUX(K) 80

C CONVERSION DE PURCEn TAJES OXIDOS En PORCENTAJES FLEm ENTALES, 81
DO 40 Ks 1,M 02
POl(K)*NUX(K)*PAl(K)*PQX(K)/PMQ(K) 83

140 INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89

40 CONTINUE 04

GO TO 31 85

28 PRINT 29 86
29 FORMAT (4X,"L0S DATOS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES ELEMENTALES" 87

1#/) 8fl

31 SIMsO.O 89

DU 45 K*1,M 90

*5 SIM»S IM + POI(K ) 91

SIM=100.0/SIM 92

DO 50 K = 1 * M 93

50 AjO(K)aSIM*POI(K) 94

C CALCULO DE LAS ABSORCIONES DE MASA 95

DO 32 K=1,M 96

32 APA(K)aAJO(K)*ACM(K)/100. 97

PRINT 72 98

72 FORMAT C1X # 2 O H CÜMp.OXlD. POR•Ox • /5X* 27H COMP,IONES pOR.ELM. MU 99

1*,8X,7H P*MU ,/) 100

JL=1 101

JK«2 102

JMa 3 103

DO 90 K«1,M 104

PRINT 78, COX(JL), COX(JK), COX(JM), AJUCK), COI(JL), 105

ÍCOI(JK), COI(JM), AJO(K), ACM(K ), APA(K) 106

78 F0RMAT(2X'3A4,r7.3>7X>2A4,A3>F/.3>4X'F7.3>4x*F7. 3) 107

JLaJL+3 108

JKaJK+3 109

JMajM+3 110

90 CONTINUE 111
DO 80 J=1,M

SUM1=AJU(J)+SUM1 112
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SUM2=SUM2+AJ0(J) 113
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80 SUM3s*SUM3 + APA(J)

PRINT 100 

100 F0RMATC1H ,/)

PRINT 85/ SUMI/ SUM2/ SUM3

85 FORMAT (1X/13H TOTALES /F7.3/18X/F7.3/15X/F7.3///)

AL I »$UM3*ÜNS 

PRINT 33/ ALI

33 FORMAT (1X/"COFFICIENTE OE ABSORCION LINEAL, MU a ",F10 .5,¿X/"1/CM 

1S.",//)

PRINT 152

15? FüRMAT(4X,"S T U FST JNT.CAL I.c IfQ„

1//)

118 N = 14

00 107 L= 1 / N

REAU 108/ X ( L ) / V ( L ) / /.CL)/ PÜS(L)

108 FORMAT (¿F6.3/10X/FA.0)

107 CONTINUE 

SüM = 0.0 

S E M = O • O

105 REAU 103/ S, T, U/ MOBIN 

103 FORMAT (3FA.0/AX/H)

IFCS.LQ.999. ) GO TU 104

CALL CALGEN(AS,CQSAS/AI.AMB/ALAM2/S/T/U,MF.T/P/V/W,SE,ES,TH,z EQ,XIQ)

CALL LORPOL CSC/ZEQ/MET/TH/ES/CNU/BMU/BNU/ZZ)

CALL OlFUSATCAU/AL/BU/BL/CU/rR/ES)

CALL MULTI PL (S,T,u,MET,PER/LAU,MULT)

GO TG (115/1 16 ),MAC 

115 CALL TEMI*( HT/ET/ES )

CALL FARR CTH/ALI/RADz AA)

GG Tü 125

114

115

116

117

118

119

120

121

122

123

124

125

126
127

128

129

130

131

132

133

134

135

136

137

138

139

140
116 ETC J) = 1 141
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AA*1• 142

125 XMULTaMULT 143

00 621 L*1 * 14 144

p13 3•141592653 145

C CALCULO DEL PRIMER COMPONENTE 146

C*(8.0/PUSCL)*CCC0SC2,O*PI*CS+T)/4.0))**2)) 147

D»C0SC2.0*PI*( S*X(L )♦ U*ZCL)+ U/4.0)) l4®

E*COS(2.0*P1*(T*YCL)-U/4.0)) 149

IFCLtEQ.l.OR.L.Etí.2) GO TO 616 150

iFCL.Etí. J.0R.L.EQ.4.QR.L.EQ.5.0R.L.EQ.Ó) Gü Tü 619 151

IFCL.EQ.7.0R.L.EQ.8.0R.L.EQ.9.0R.L.EQ.10.UR.L.EQ.11/OR.L/EQ.12.0R. 152

1L.EQ.13.0R.L.E0.14) GO TO 620 153

618 A(L)=FR(3)*ET(3)*C*0*E 154

GO TO 621 155

619 ACL)*FRl2)*ET(2)*C*0*E 156

GO TU 621 157

620 A(L)=FR(1)*ETC1)*C*D*E 158

621 CONTINUE lK>9
C CALCULO DEL SEGUNDO COMPONENTE (ANALOGO AL OEL PRIMERO) 160

BCL)=O.0 161

C VALOR TOTAL 162

F A C « C A ( 1 ) + A C 2 ) + A ( 3 ) + A C 4 ) + A C 5 ) + A ( 6 ) + A ( 7 ) + A C 8 ) + A ( 9 ) + A ( 1 0 ) + A C 1 1 ) + A C 1 2  1 6 3

1 )  + A C 1 3 )  + A ( 1 4 )  )  1 6 4

EBC = 0.0 16b

IFCEtíC.EQ.O) GO TO 15<)

FST * SGRT(FAC**2+EBC*»2) 166

FSQ=FST**2 167

GO TO 151

150 FSQcFAC**2 

FST-FAC

151 BAC»FSQ*XMULT*ZZ*AA/1000. 168



IF(MOHIN-IOO) 628*626,628 169

626 BER=HAC 170

628 CALIN=(ÜAC/HER1*100,0 171

PRINT 690, S, T, U* FST, FStí*CAL IN,MOD IN 172

690 FORMAT (2X,3F4.0*4X*F10.2,2X#F10.2,1X*FIO.2,3X,IA) 173

SOM=SOM+FST 174

S0Q«SUM**2 175

SEMsSEM+TSQ 176

GO TO 1 Oíi 177

104 CONTINUE 17fl

PRINT 137 179

137 FORMAT C1H ,//) 180

C PRESENCIA DE CENTRO OE SIMETRIA 181

CEN«SOQ/SEM l82

IFCCEN-0.70) 120*121,122 183

120 PRINT 123* CEN 194

123 FORMA T(H LA ESTRUCTURA ES CENTRADA, CON UN COEFICIENTE DE "*F5.3*/ 185

186

122 PRINT 12‘l* CEN 107

124 FORMAT (" LA ESTRUCTURA ES NO CENTRADA, CON IJN COEFICIENTE DE », 188

1FÍJ.3*/) 189

121 CONTINUE l90

STOP 191

END
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192
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SUBROUTINE CALGEN (AS*COSAS * ALAMU *ALAM2*S*T*U*MET*P* V *W*SE * ES*TH*

1ZEQ* XIQ)

DIMENSION ASC 3 )* COSASC 3)

R11*TALAM2*AS(1))**2 

R22«(ALAM2*AS(2))**2 

R33«CALAM2*ASC3>)**2

R12 = C CALAM2**2>/2.)*ASC1)*AS(2)*C0SASC 3) 

R23r(CALAM2**2)/2,)*ASC2)*ASC3)*C0SASCl)

R31*(CALAM2**2)/2.)*ASC1 )*ASC3 ) *C0SASC2>

SENQ«R11*S**2+R22*T**2+R33*U**2+R12*S*T+R31*S*U+R23*T*U 

SEaSQRT(SENQ)

ES=(5E/ALAMU)**2

TH»ARSIN(SE)

GO Tü (16*18*18*18,14*14*14*14*14)* MET 

C CALCULO DE ZET PARA UN EjE DE GIRO PVW

14 Nu Ms /».*r U * R 2 2 * h 33-CR23**2)*R11-Cr 31**2 >* R22-( R 12**2 ) * R3 3 + R23* R3 1 * 

1R 12

DENs(P**2)*(R22*R33-(R23/2)**2)+V*W*(CR12*R31)/2-Rl1*R23)

\ * { V**2)*CR11*R33*(R31/23**2)+P*W*(CR12*R23>/2-R22*R31)
2 + (W**2)*(R1 l*R22-(R)2/2)**2) + P*V*((R31*R23)/2-R33*Rl2)

ZQlsNUM/DEN

ZEG«ZQ1*((S*P+T*V+U*W)**2)

C CALCULO ÜE XI PARA EL MISMO EjE PVW Dt GIRO.

Xig=4,*CSENQ-ZE«>

18 CONTINUE 

RETURN 

END



SUBROUTINE: LORPOL CSE,ZtU#MET,TH,ES,CNU»BMU,BNU,7Z) 219

IFC1.-SE) 53*55*55 220

55 CUA*SE**2 221

C 0  222

C FACTOR OE POLARIZACION 223

P0L»1."2*CUA+2*(CUA**2) 224

C 225

C FACTOR DE LORENTZ 226

ZETNaSQRT(ZEQ) 227

GO TO (56*57*50*58*59*60*61*62*63)* MET 228

C A, PARA EL METODO DE LAUE 229

56 PLOM./CUA 230

GO TO 64 231

C B, PARA CL METODO DE POLVO 232

57 PLÜ=1./CSINC2*TH)*SE) 233

GO TO 64 234

C C. PARA METODOS DE CRISTAL GlRATURIO Y DipRACTOMFTRICÜ 235

58 CTH=COS(TH> 236

PLO=l./(SE*CTH) 237

GO TO 64 236

C D. PARA dE ISSENBERG* HAZ NORMAL. 239

59 PLO«SQRT(1./(CUA-CUA**2-ZETN/4. )) 240

GO TO 64 241

C E. PARA WEISSENBERG* EQUI-INCLINACION. 242

60 PL0*SQRT(1./(CUA-CUA**2-(C7ETN/4. ) *C 1.-CIJA ) ) ) ) 243

GO TO 64 244

C F. PARA RLISSENSERG, ANTI-EQUI- 1NCLINACI ON. 245

61 PLO«SQRT(1,/(CUA-CUA**2-(ZETN/4.)*CUA)) 246

GO TO 6 a 247

C G, PARA WEISSENBERG* CASO GENERAL (Y EQUI-CONC UF JONG-BOUMAN) 248
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62 RAM»BMU*1.5707963/90. 249

RAN=BNU*1.5707963/90. 250

COM=COS(RAM) 251

CONsCOS(RAN) 252

PLO*SQRT(4./(4.^CCOM**2)*CC0N**2 )-(COM + CON-XIQ)**2)) 253

GO TO 64 254

C H, PARA EL METODO DE PRECESION DE BUERGER. 255

63 RBN*CNU*1.5707963/90. 256

SEM»SIN(RBN ) 257

PL0«SQRTC1,/CXIQ*(SEM**2))) 256

C 259

C CONJUNTO DE AMBOS FACTORES ‘ 260

64 ZZ*POL*PLG 261

53 CONTINUE 262

RETURN 263

END 264

SUBROUTINE DIFUSATC AU*AL*BU*BL«CU*FR>ES) 265

DIMENSION A U C 14)* AL( 14)# BU(14 ) * BL(14)* C U C14), FR(14)

00 15 J = 1 * M 267

FR(J)aAU(J)*EXP(-AL(J)*ES)+BU(J)*EXP(-BL(J)*ES)+CU(J) 268

15 CONTINUE 269

RETURN 270

END 271
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SUBROUTINE MULTIPL (S,T,U,MET,PER,LAU,MULT)

D»S 

Q = T 

Rsll

GO TO (30, 34, 32, 33, 30, 30, 30,30,31 ),M L T

30 MULTa1 

GO TO 50

31 MULT=2 

GO TO 50

3? MULT=1 

GO TU 50

33 IFCS.EQ.O.ü R.T.EQ.O.ÜR.U.EQ.O) GO TO 35 

MUt.T = PER

GO TO 50 

35 MULTa2*PER 

GO TO 50

34 SsAOSCS)

T=ABS(T)

UaABSCU)

iFCS+r.EO.O.OR.T+U.EQ.O.QR.u+S.EQ.O) GO TO 13 

IFCS.EQ.O.OH.T.EQ.O.OR.U.EQ.O) GO TO 14

c

C TIPO DE REFLEJOS S T U

IFCS.EQ, T,ANO.T.Eg,U.AND.S,E(J.U) GO TO 16

IFCS.LQ.T.OR .T.EQ.U) GO TO 15

GO TO (1*2,2*4,4,6,4/6,3,5,5,7,7,35, LAU

1 MULT=48 

GO TO 50

2 MULT=24

148 INSTITUTO DE GEOLOGÍA -  BOLETÍN 89

272

273

274

275

276

277

27A

279

260

281

282

283

284

285

286

287

288

289

290

291

292

293

294

295

296

297

296

299

300

GO TO 50 301

3 MULT3 16 302

GO TO 50 303

4 MULT3 1 2 30A

GO TQ 50 305

5 MULT«8 306

GO TU 50 307

6 MULT--6 308

GO TO 50 309

7 MULT=4 310

GO TO 50 311

8 MULT=2 312

GO TO 50

15 GO TQ (2/2/4,4,4,6,6/6,5*5,5,7,7,85, LAU 314
16 GO TO (5*5,4,4,4,6*8*8,5*5,5,7,7,8 ), LAU 315

C 31*

C TIPO DE REFLEJOS OTU (CON UN CERO) 317

14 IFCS.EQ.O) GO TO 17 318

IF(T.EU.O) GO TO 18 319

IF(U.EÚ.O) GO TO 19 320

17 IFCT.EQ.U) GO TO 20 321

G O T O  (2/4,4,6 ,4,0 ,4 /6 ,5,5,7,7/7,8 ) , LAU 322

20 GO TO (4/4,6,6,6,6,6/6,5,5,7,7,7,8), LAU 323

18 IF(S.CQ.U) GO TO 21 32a

GO 10 (2*4 ,4,4,6 ,6 ,4 *6 ,5,5,7,7,8 , 8  ), LAU 325

21 G O T O  (4,4,4,4,6,6,6*6,5*5,7,7,8,8), LAU 326

19 IF(S.EQ.T) GO TO 22 327

GO TO (2*4,4,6,4,6,4*6,5*7,7,8,7,8), LAU 328

22 GO TO (4*4,6,6,6,6*6*6*7*7,7,8,7*85, LAU 329

C 330

C TIPO UE REFLEJOS SOO (CON DOS CEROS) 331
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13 IFCS.NE.O) GO TO 23 332
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IFCT.NE.O) GO TO 24

GO TO (6>6#8>8/8>0>6>6>8,8#0>Ü>e>8), LAU 

24 GO TO C6*6>6*6*6>6>6*6/7> 7> 8> 8> 8> 8 ) , LAU 

23 GO TO C6 f 6#6>6 » 6p6*6>6/7/I t d * Q * 8/8 )* LAU 

50 CONTINUE 

S«0 

T»Q 

U«R

RETURN

END

333

334

335 

3 36

337

338

339

340 

311

312

SUBROUTINE TEMP( BT, ET , ES ) 

DIMENSION BT(14 )» ET(14)

DO 38 J » W M  

38 ETCJ)=EXP(-BT(J)*ES)

RETURN

END

313

315

316

317

318
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SUBROUTINE FABR (TH,ALI/RAD,AA)

I COEFICIENTE DC TRANSMISION

Pl=3.141592653 

PEC 1•/PI 

SECsl ./COSC TH)

TG=TANCTM)

IFCTH.EQ.0.0R.TH.EQ.90) GO TO 102 

A1*PE*C1.-(ALUG10CSEC + TG))/CSEC*TG) )

Bl=PE*CSINC2*TH))/2#
C l a p E * ( - 0 . 2 5 + 0 , 7 5 * ( ( C O S C T H ) ) * * 2 ) * C 0 . 5 + ( A L 0 G 1 0 ( S E C + T G ) ) / ( 2 * S E C * T G ) )  

1)

AT = A1/CALIBRAD) *13 i/( CALI*RAU >.* *2 )+C1 / C CALI*RAD)**3)

GO TO 101

102 AT=PE/(ALI*RAQ)-PE/(l6t*CALI*RAD)**3)

C

C COEFICIENTE DE ABSORCION 

101 AA=1./AT 

RETURN

321

322

323

324

325

326 

32 7

328

329

330

331

332

333

334

335

336

337

END
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CALCULO DE INTENSIDADES Y FACTORES DE CSTRUCTURA 

MINERAL * SIMULACION

RADIACION EMPLEADA* CU K ALTA * 1,54050 

METODO ROENTGENOGRAFIA = 2

DIAMETRO DE LA CAMARA a 114.560 MM.

DENSIDAD DE LA SUSTANCIA s A,64000

GROSOR OE LA MUESTRA IRRADIADA s 0.04000 CMS,

LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES DE OXIDOS.

COMP.OXIU. POR.OX. CÜMP .IONES POR.ELM, MU* P*MU

S02 40.089 S 28.084 91.300 25.641
SB2U3 43.900 SB 51.328 284.000 145.770
HGO 15.294 HG 19.825 223.000 44.210
FEO 0.206 FE 0.224 324.000 0.726
AS2U5 0.323 AS 0.295 76.500 0.225
PBQ 0.188 PB 0.244 241.000 0.589

TOTALES 100.000 100.000 217,162

COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL* MU = 1051.06215 1/Cm S,

S T u FST INT.CAL I.C 1.0

4. 0. 6. 57,39 3293,07 100.00 100
0. 0. 4. 11.07 122,47 5.90 10

-4. 0. 4. -4.16 17.27 1.14 5
2, 1. 1, -0.00 0.00 0.00 1

-8. o. 2. -33.09 1095.24 44.66 15
-4. 0. 6. -17.12 293.20 9.92 2
0. 0. 6. -10.15 103,04 2 . 0 8 5
2. 1. 3. -0.00 0.00 0.00 1

-6. 1. 3. -0,00 0.00 0.00 1
6. 1. 1. 0.00 0.00 0.00 1

-8. 0. 6, 35.12 1233.65 25.44 10
4. 0* 6. 57.39 3293,07 100.00 99

-6. 1 • 5. 0,00 0.00 0.00 1
6. 1. 3, -0,00 0,00 0.00 1
12. 0. 2. 37.77 1426,29 22.70 20
12. 0. 0. 15.77 248.62 2.18 3
•2, 1 • 7. 0.00 0.00 0.00 1
-8. 0. 8. -9.20 84.60 1.15 3
2. 1. 7. -0.00 0.00 0.00 1
4. 0. 8. 10.21 104,33 1.81 1
12. 0. 6. -8,88 78.65 0.91 1
12. 0. 6, 22.63 511.89 4.44 5
-2. 1. 9. -0.00 0.00 0.00 1
•8. 0. 10. 27.26 743.13 6.71 10
0. 2. 0. 55,09 3034,85 16.96 30
14, 1. 11. 0.00 0.00 0.00 1
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4. 0. 10. 22.19
16. 0. 2. 6.18
14. 1 . 5. 0.00
-4, 2. 4. -2.59
'10, 1 . 9. -0.00
-2. 1. 11. 0.00
0. 0. 12. -2,92

16, 0. 2. 31.04

492.25 5.19 2
38,14 0.32 1
0.00 0.00 1
6,73 0.12 1
0,00 0.00 1
0,00 0.00 1
8.52 0.03 1

963.36 7.65 5

LA ESTRUCTURA ES NO CENTRADA*
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ADVERTENCIA
Todos los programas que anteceden han sido corridos satisfactoriamente con 

varios ejemplos, dejando al lector interesado, su aplicación a todos los casos 
posibles.

Es pertinente poner aquí una advertencia: al establecer los programas se ha 
cumplido con el cometido propuesto; si bien no está en el designio del autor 
entrar por ahora en la crítica de algunas funciones utilizadas, aunque de reconoci­
miento general. Con ello se alude por ejemplo, a la fundamental de Forsyth y 
Wells que sirve para el cálculo del factor de forma, al modo propuesto por 
Bradley para hallar el factor de absorción, . . . Además, para el cálculo de los 
factores de estructura e intensidades, se ha recurrido a una simulación en vez de 
actuar con el ejemplo de Livingstonita, ya que se suponen arbitrariamente varios 
datos (análisis de la sustancia, diámetro de la muestra irradiada, etc.) que no son 
ciertamente los empleados por Buerger para el cálculo de su estructura, de la que 
se han tomado las posiciones atómicas y otros datos pertinentes.

BOLETINES DEL INSTITUTO DE GEOLOGIA

50 —L as M e te o r ita s  M ex ican as, por JOSE C. HARO, 1931. $ 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.
51.—Z o n a s M ineras de los E sta d o s  de J a lisco  y  N a y a r it , por 

Tom as Ba r r e r a , 1931. Agotado. Out of Print.
53.—T o p o g ra fía  S e p u lta d a  en  la R e g ió n  de  S an ta  R o s a lía , 

B. C ., por IVAN F. WILSON, 1948. $ 25.00 M.N. $ 2.50 Dlls.
54.—P a le o n to lo g ía  y  E stra tig ra fía  d e l P lio cen o  de Ye p o n ie ra , 

Edo. de Chihuahua (Primera Parte), por JOHN F. 
La n c e , 1950. $ 25.00 M.N. $ 2.50 Dlls.

5 5 .—L o s  E s tu d io s  P a leo b  o tán icos de  M é x ico , por MANUEL 
Ma l d o n a d o  k o e r d e l l , 1950. 1 25.00 M.N. $ 2.50 Dlls.

56.— L as P rovin cias G eo h id ro ló g ica s  de  M é x ico , (Segunda 
Parte), por ALFONSO DE LA 0. CARREÑO, 1954. $ 30.00 M.N. 1 3.00 Dlls.

57.—Espeleología Mexicana, C u evas de  la S ierra M adre O rien ­
ta l d e  la R e g ió n  de  X ili t la , por FEDERICO BONET, 
1953. Agotado. Out of Print.

58.—G e o lo g ía  y  P a le o n to lo g ía  de la R e g ió n  d e  C a borca , por 
G. Ar t h u r  Co o per  y otros, 1954. Agotado. Out of Print.
Pt. III.—Fauna P érm ica  de E l A n tim o n io ,  O este  de  

S on ora , M éx ico , por G. ARTHUR COOPER y 
otros, 1965. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

59. - L o s  D e p ó s ito s  de  B a u x ita  en H a iti  y  Jam aica  y  p o s ib i li ­
da des  d e  que ex is ta  B a u x ita  en  M é x ico , por GUILLER­
MO P. Sa l a s , 1959. $ 30.00 M.N. $3.00 Dlls.

60.—G e o lo g ía  de l E s ta d o  de M o re lo s  y  de  P artes A d y a c e n te s  
de  M é x ico  y  G u errero , Región Central Meridional de 
México, por CARL FRIES, JR., 1960. $ 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.

61.— F e n ó m e n o s  G eo ló g ico s  de  A lg u n o s  V olcanes M ex ican os, 
por LUIS BLASQUEZ L., ARMANDO REYES LAGOS, 
FEDERICO MOOSER y JOSE L. LORENZO, 1961. $ 20.00 M.N. $ 2.00 Dlls.

6 2 .—R e c o n o c im ie n to  G e o ló g ico  en  la S ierra  M adre d e l S ur, 
entre Chilpancingo y Acapulco, Edo. de Guerrero, por 
ZOLTÁN DE CSERNA, 1965. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

63.—C o n tr ib u c ió n  al E s tu d io  de  M in era les y  R o ca s , por 
EDUARDO SCHMITTER y RUTH ROJAS DE GOMEZ, 
1962. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

64.—E s tu d io s  G e o cro n o ló g ico s  d e  R o c a s  M exican as, por 
CARL FRIES JR. 1962. Agotado. Out of Print.

6 5 .—E s tu d io s  M in era lóg icos y  P e tro g rá fico s  d e l C a sq u e te  y  la 
Sal d e  A lgu n o s D o m o s  S alin os d e l I s tm o  de  T eh u a n te ­
p e c , M éx ico , por SALVADOR ENCISO DE LA VEGA, 
1963. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

66.—R e v is ió n  C rítica  de los M inera les M ex ican os, BOLEITA, 
por FRANCISCO J. FABREGAT, 1963. $ 40.00 M.N. $ 4.00 Dlls.



67.—Pt. L—S a lin ida d , B a tim e tr ía , T em pera tu ra  y  D is tr ib u ­
c ión  de  los S e d im e n to s  R e c ie n te s  de la Laguna  
de  T érm in os, C a m pech e , M é x ico , por AMADO
Yañez  Co r r e a , 1963. $ 25.00 M.N. $ 2.50 Dlls.

Pt. II.— S is te m á tica  y  D is tr ib u ció n  de  los G éneros de  
D ia to m ea s de la Laguna de T érm in os, C am pech e, 
M éx ico , por Angel  Silva B., 1963. $  25.00 M.N. $ 2.50 Dlls.

Pt. III.—S istem á tica  y  D is tr ib u ción  de  los F o ram in íferos  
R e c ie n te s  de la Laguna de  T érm in os, C am peche,
M éx ico , por Agustín  Ayala  Ca st a ñ a r e s , 
1963. $  75.00 M.N. $ 7.50 Dlls.

Pt. IV.— S is tem á tica  y  D istrib u ción  de los M icro m o lu scos  
R e c ie n te s  de la Laguna de T érm in os, C am peche,
M éx ico , por Antonio  Ga r c ía -Cu b a s , 1963. $.30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

68.— S is tem á tica  y  D istrib u ción  de los F o ra m in ífero s  R e c ie n ­
tes de la “Playa W ashington” al S .E . d e  M atam oros, 
Tam ps., por LUIS RAFAEL SEGURA V., 1963. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.

6 9 .—G eolo g ía  d e l A rea  d e lim itada  p o r  e l T om ata l, H u itzu co  
y  M ayanalán, Estado de Guerrero por JOSE MA. BOLI­
VAR, 1963. $ 30.00 M.N. $ 3.00 Dlls.70.-D erra m e s  C in erítico s  Las A m éricas de la R eg ión  de E l 
O ro 1  lalpujahua, E stad os de  M éx ico  y  M ichoacán , parte 
centromeridional de México por CARL FRIES JR., C. S.
R o ss y Alberto  Obregon  Pe r e z . En preparación. Being prepared.

71 .—E stu d io s  G eo ló g icos en los E stad os de  D urango y  San  
Luis P o to s í, por DIEGO A. CORDOBA, EUGENIO 
CSERNA y ALEJANDRO BELLO BARRADAS, 1963. $ 40.00 M.N. $ 4.00 Dlls.

7 2 .—R evisió n  C rítica  de los M inerales M exican os, LA PLUMO- 
SITA, por Francisco  J. Fa b reg a t  G., 1964. $ 40.00 M.N. $ 4.00 Dlls.

73 —C o n tribu c io n es de l L abo ra to rio  de G eo cro n o m etr ía . 
Partes I-III.
Pt. I.—D iscu sión  de P rin cip ios y  D escrip c ión  d e  la 

D eterm in ac ió n  G eoqu ím ica  p o r  e l M é to d o  
P lo m o  A lfa  o Larsen, por CESAR RINCON 
ORTA, 1965.

Pt. II.—N u evas ap orta cion es G eocro n ológ ica s y  Técnicas 
em p leada s en el L abo ra to rio  de G eo cro n o m etr ía ,
por Carl Fr ie s , Jr . y Cesar  Rincon 
Or t a , 1965.

Pt. III.—Compendio de E dades de R a d io ca rb o n o  de  
M uestras M exicanas de 1 9 6 2  a 1 9 64 , por JOSE­
FINA Valencia  y Carl Fr ie s , Jr ., 1965. $ 45.00 M.N. S 4.50 Dlls.

74.—E stu d io s  G eo ló g icos en el E sta d o  de  Chihuahua.
Partes I II
Pt. I .— G e o l o g í a  de l area de P lom osas, Chih. por 

INTHER W. BRIDGES.

Pt. II.—N o ta s  so b re  la G eo lo g ía  d e  la R e g ió n  de  P lacer  
d e  G u a da lu pe  y  P lom o sas, Chih. por ZOLTÁN 
DE CSERNA, 1966.

7 5 —E s tu d io s  M in ero lóg icos, por RICHARD V. GAINES:
1.—.M in era liza ción  de  T elu rio  en  la M ina L a  M o c te ­

zu m a , cerca de M o c te zu m a , Sonora.
2  —M é to d o s  de L a b o ra to r io  para la S epara ción  y  P u rifi­

c a c ió n  de  M u estra s M inerales, 1965.
7 6 . —E s tu d io s  de  M in era log ía .

Partes I-IIÍ.
Pt. I.—Los M in era les d e  M an gan eso de  M olango, H go., 

por LIBERTO DE PABLO GALAN.
Pt. II.—C a olin ita  de  E stru c tu ra  D e so rd en a d a  de C o n ce p ­

c ión  de  B u en o s A ires , E d o . de  Ja lisco , M éx ico , 
por LIBERTO DE PABLO GALAN.

Pt. III.—N o ta  P relim in ar so b re  la Id e n tifica c ió n  p o r  
R a y o s  X , de  O x id o  T álico  TI2 O 3 por JESUS 
RUIZ ELIZONDO, GLORIA AVILA L, OCTA­
VIO Cano Co r o n a  y Gl o r ia  Ayala  
r o ja s  1965.

7 7 .  —L o s  M in era les M ex ican os, 3. DURANGITA, por FRAN­
CISCO J. FABREGAT G., 1966.

78. — L o s  M in era les M ex ica n o s, 4. CUMENGEITA, por FRAN­
CISCO J. FABREGAT G., 1966.

79. — L o s  M inera les M ex ican os, 5. LIVINGSTONITA, por
Fr a n cisc o  J. Fa b r e g a t  G., 1966.

80 .—uB io g eo lo g ía  S u b su p erfic ia l d e l A rre c ife  A lacran es, 
Y u c a tá n ”, por FEDERICO BONET. 1967

81. —E c o lo g y  D is tr ib u tio n  a n d  T a x o n o m y  o f  R e c e n t  O straco-
da  o f  Laguna de  T érm in os, C a m p ech e , M éx ico , por
Gu sta v o  a . Mo r a l e s .

82. —E s tu d io s  de  G e o c ro n o m e tr ía  y  M in era log ía .
Pt. I .—E d a d  de  Tres R o c a s  In tru sivas  en  la P arte  C en ­

tro  S e p te n tr io n a l de  M é x ico , por JERJES PAN-
toja  Alor  y Cesa r  Rinco n  Or t a .

Pt. II.— N u evo s d a to s  so b re  M a ck a y ita , por RICHARD
V. Ga in e s .

Pt. III. —Ilvaita  de  E l G uarich e, M ich . por LIBERTO DE 
PABLO.

Pt. IV.— C álcu lo  C rista log rá fico , por FRANCISCO J.
Fa b r eg a t  y Ric a r d o  Esq u iv e l  Es p a r ­
z a , 1967.

83. —L o s  M inera les M e x ica n o s , 6. JALPAITA por FRAN­
CISCO J. Fa b r e g a t  G., 1967.

84 —S e d im e n to lo g ía  de  la Laguna M adre, T am aulipas.
Pt. I.— C o m p o sic ió n  y  d is tr ib u c ió n  d e  los S e d im e n to s  

R e c ie n te s  de  la L aguna M adre, T am aulipas, por
Amado Yañez  y Carm en  Sc h l a e p f e r . 
1968.

45.00 M.N.

S 30.00 M.N.

S 35.00 M.N. 
$ 45.00 M.N. 
$ 40.00 M.N. 
S 40.00 M.N. 
$ 60.00 M.N.

$ 50.00 M.N.

S 30.00 M.N. 
S 40.00 M.N.

S 4.50 Dlls. 

S 3.00 Dlls.

$ 3.50 Dlls. 
% 4.50 Dlls. 
$ 4.00 Dlls. 
S 4.00 Dlls. 
$ 6.00 Dlls.

$  5.00 Dlls.

$ 3.00 Dlls. 
S 4.00 Dlls.



Pt. II.— M inera les P esados de los S e d im e n to s  de la L a ­
gu n a M adre, Tam aulipas, por CARMEN J.
SCHLAEPFER. 1968.

85.—L os M inerales M exican os, 7. VANADINITA y ENDLI-
$ 40.00 M.N. $ 4.00 Dlls.

CH1TA, por FRANCISCO J. FABREGAT G., 1970. 
8 6 .—E co log ía  y  D is tr ib u ció n  de los M icro m o lu sco s  R ec ien te s  

de la Laguna M adre, Tam aulipas, M éx ico , por ANTONIO
1 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.

Ga r cía -Cubas Jr ., 1968.
87.—E co log ía  y  D istrib u ción  de los F o ra m in ífe ro s  R e c ie n te s  

de la Laguna M adre, Tam aulipas, M éx ico , por AGUSTIN
$ 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.

AYALA-CASTAíÑARES y LUIS R. SEGURA., 1968. 
8 8 .—G eolog ía  M arina de la Laguna de T am iahua, Veracruz,

$ 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.
M éx ico , por RODOLFO CRUZ.

89.—A lgu n os program as de C álculo C rista log ráfico  m ed ian te  
c o m p u ta d o ra  e lectrón ica , por FRANCISCO J. FABRE­

$ 40.00 M.N. $ 4.00 Dlls.

GAT UINCHARD $ 50.00 M.N. $ 5.00 Dlls.
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