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INTRODUCCION

_El conjunto de programas de calculo, electronico que aqui se ofrece, tiende a
facilitar los problemas “cotidianos de calculo cristalografico. Estan escritos en
FORTRAN g,Prewstos para correrse en la computadora BURROUGHS 5500 del
Centro de Calculo Electronico de nuestra Universidad; mas podran realizarse
aalmltsm_o en otras computadoras de menores alcances mediante muy ligeras
adaptaciones.

En la WORLD LIST OF CRYSTALLOGRAPHIC COMPUTER PROGRAMS
(Inty. of Cryst.) se halla la referencja de unos 900 que se ocupan en resolver
problemas estructurales, en afinar, parametros por minimos cuadrados, en nume-
rar diagramas de polvo, .. . _tendientes todos ellos a obviar el numero ingente de
operaciones (iue implican. Emperg, no se encuentran otros mas sencillos, como
los que resuelven los calculos goniométricos y los primarios de exploracion, muy
{(r)%cgsentes y no menos laboridsos en las labores cotidianas de nuestros labora-

Asi por ed'emplo, el calculo ?oniométrico 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 |a programacion es el verse gbligado a estudiar a fondo los
inumerables aspectos del ‘caso y criticar fodas las facetas que pueda presentar, el
evitar la reiteracion de operaciones semejantes para uno y otro de 10s minerales
que se estudian, el tener'ya una pauta redactada con anterioridad para ios diver-
s0s problemas que se preséntan, ahorrando el planeo de actividades.

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

COORDENADAS AZIMUTALES ,p

El programa tiene por objeto el calculo de las coordenadas azimutales P de
ung forma“cristalina cualquiera, dadas sus relaciones axiales: relacion paramétrica

anqulos en gtgados sexagesmale_s. Se requieren como datos adicionales las tar-
jvetas de los simbolos cuyos polos interesan.

_El calculo se hace con base en la matriz M* de Bond, y viene a ser una
variante del programa 2, que calcula por el mismo Procedlmlento las distancias
angulares entre 10s polos de' cara dados por sus simbolos. En efecto, |os arcos gy
p. Son los correspondientes al azimut del polo dado, contandolo desde el polo
elegido como origen (arco 49 y el comprendido entre aquel y el centro de la
proyeccion (arco 8§

. La matriz que se tiene_en cuenta es la M* correspondiente_al caso general
triclinico, X %, proqrama mismq se encarga de hacer las reducciones necesarias
para cristales de ‘cualquier otro sistema.

1 0 ctg/3
asen @ c

—y 1 VctEP — QX0
awsens bw Cw

0 0 JC—

€0s7 - COS a COS B
sen j3

y =

V~1 + 2 e0s o cos]3 cos7 - (coS2a+ C0S23 C0s27)

W= sen |8
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Como fasos i portan%es de aplicacion se han calculado |Ias tablas de coorde- Relaciones axiales: 1 11 1
nadas de algunas formas frecuentes, que son constantes en los cristales cubicos, 90°, 90° 90°.

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

b) . De las formas TETRAGONALES, s6lo tienen p copstantes las prismaticas,
Xa que las demas varian su inclinacion con la Ionq| ud del ege ¢. En estas, rp =
0° "para todas, Pl en obsequio a la nitidez de la Tabla se podria prescindir de
este valor; y es ef arco entre hkO (PQR) y 010 (STU).

...Sin embargo, toda otra forma piramidal hkl tiene el mismo que sy pris-
matica hkO corr_esPondlente, quedando por determinar su angulo ro El pro-
%angto%ueda abierto para cualquier polo” de cara que se ponga en las tarjetas

Relaciones axiales. 1 :1 :05
90°, 90°, 90°,

Se pone arbitrariamente 0.5 como tercer término de la relacion paramétrica
para que corra el pro?,ram_a, toda vez que en la tabla interesan solo las formas
prismaticas y dicho termino no influye en ellas. Tratandose de una forma
cristalina en”concreto, se Eondna su verdadera relacion paramétrica y las tar-
Jetas de polos que Interesasen.

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

|0 Téngase en cuenta que siendo homogéneos los ejes exagonales, los sim-
bolos de, los, polos, se escriben hkl para generalizar, Rrescmdlendo por
convencion del indice -i con el que suelen escribirse hkil y que resulta
superfluo.

010 20 Se admite la posicion axial G(I) de Goldschmidt, por ser la m%s emp

le
da, segun se representa en la figura. De preferir la posicion G(2) habr

’a-
a
qué elégir otro origen de azimutes.

Relaciones axiales: 1 : 1 : 05
90°, 90°,  120°,
30 Tratandose de cristales trigonales con notacion de Miller, se pueden
cambiar a_exagonales los simbolos de los polos, habida cuenta de su

correspondencia, 0 resolver directamente sobre indices romboédricos
cambiando el nombre de los polos de origen.

ADVERTENCIA: Los ejemplos calculados tienen una doble importancia:
a). Calcular exactamente los angulos, hasta una aproximacion de la segunda cifra
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decimal en los sequndos de arcos, formando asi unas tablas de precision. Las
citadas por el Dana’s System, en su volumen I, carecen de esta aproximacion.
Como sus términos fueron calculados trigonométricamente, hay mas acumula-
cion de error. Cierto que en los resultados reales no se puéde llegar a ese
grado, debido a las dificultades experimentales: mas a lo menos, no es tole-
rable acumular inexactitudes de calculo.

. Se pueden descubrir por comparacion los errores de las tablas ya existentes:

las de coordenadas de las formas cubicas del Dana’s System, or ejemplo,
asignan a (072) = 15°56°30", siendo asi que debe ser de 74°3°16.57”.

o o o o

O 0O 0o o o o

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

B5500 FORTRAN COMPILATION

CALCULO CRISTALOGRAFICO. COORDENADAS AZIMUTALES FI, RO.
CALCULO MATRICIAL.

DATOS= RELACION PARAME TRICA= ANGULOS AXIALES EN gRADOS SEXAGESIMALES,

f.j.fabr+gat guinchard y R.lsquivel esparza
FORTRAN - BURROUGHS 5b00
TARJETAS DE DATOS

TAPJETA 1.- NUMERG ORDINAL CONSECUTIVO DEL CASO PROPUESTG.(FORMATO,101)

TARJETA 2.- NOMBRE DEL MINERAL# SEGUIDO DE SUS RFLAt IONES PARAME TRICA Y

TARJETA 3.- LOS SIMBOLOS DE LOS DOS POLOS ORIGEN DE COORDENADAS FI, RO,
ANGULAR, ESTA EXPRESADA EN GRADOS MINUTOS Y SEGUNDOS.(FORMATO,10),
ESTOS SUELEN SER (010),(001) PARA TODAS LAS SINGONIAs, Y (110),(001) pa
RA LAS EXAGONAL-TRIGONAL.CSE SUPRIME CONVENCIONALMENTE £L TERCER INDICE
(FORMATO, 6)

TARJETA 4 Y SS.- LOS SIMBOLOS DE LOS POLOS DE LOS QUE SE DESEAN SUS COORDE
NADAS AZINUTALES.(FORMATQ,16). LA ULTIMA TARJETA fjE ESTE GRUPO SERA 999
_ EN SUS 4 PRIMERAS COLUMNAS, PARA INDICAR EL CAMHIO DE GRUPO.

DE HABER VARIOS CRISTALES POR CALCULAR, SE REPETIRAN SUCESIVAMENTE LAS

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

4 PRIMERAS COLUMNAS.

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

TES CN LOS SISTEMAS CUBICO, TLTRAGriNAL Y EXAGONAL. ESTAS TABLAS COMPLETAN
EN PRECISION, A LAS PUBLICADAS EN FL VQL.I DEL DANA S SYSTEM OF MINERALOGY

DIMENSION S8EATA(3,3),VECTI(3),COMP1(3),COMP2(3),VECT2(3), IHB(AJ

15
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1,VECT3C3),COMP313)
100 PRINT 102
102 FORMAT C1H1)
READ 10 1> NUM
101 FORMAT C14)
1FCNUM.EQ.8888) o To 103

REAU10, 1IMO,A*C,AB>aC,AU,BB,8C/BD,CC#CD,CE

10 FQRMATC3A4, A3#F9.6>9X*F9.6#F 4.0,F3. F5,2>F<K0*F3«0"F5.2*F4,0>

1F3.0,F5.2)

SUM=AB*60.

SUM=SUM+AC

SUM=SUM*60 .

SUM=SUM +AD

ALPA=SUM/206264,8062

SIIMI=BB*60.

SUM1 =$(IM1 +BC

suMl=suml=6o.

SUMI=SUM1+80

BETA=SIJMI/206264.Q002

sum2=cc*60q,

SUM2sSUM2+CU

SUM2=SUM2*60 .

SUM2=SUM2+CE

GAMA3SUM2/206264 ,80 52

V=(COSCGAMA )-COS(ALFA)*COSCBETA))/SINC BETA)
FIRST=1.6(2, *COSCALFA )*COSCBETA)*COSCGAMA))
SECUNSCOSC ALFA )*COSTALFA) +COSCBETA)*CO$(BETA)
THIRO=CQS (GAMA)*CiiISCGAMA)
Z=FIRST-CSECOND+THIRD)

ZISSQRT CMVBS (2))

1F7) 76>17,17

o N o 0 B~ w N

10
1

12
13
14
15
16
17

20
2
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31

32

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

76 71=-71

77 W=Z1/SIN(BETA)
BEATA(1>1)»1=/(A*SIN(BETA))
BEATAC1,2 )*0*
BEATA(1,3)=-CCOS(BETA)/SINCBETA))/C
BEATAC 2, 1Jx-CV/CA*W*SINCBETA )))
BEATAC2,2)»1./W
RON=V*CCQSCBETA)/S INCBETA ))-CQSCALFA)
BEATAC2/3)=RQN/CW*C)
BEATAC3,3) =1,/C
BEATAC3,1)=0+
BEATAC3,2)*0.
PRINT50, IM8

50 FORMATC1X#3A4,A3//)
PRINT 56

56 FORMATC24H MATRIZ M*/)
PRINT 11> CCBEATAC 1/J)>J=1>3), £1,3)

11 FORMATC3F12,7/7/)
PRINT 12

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

PRINT 14

14 FORMATC64H SIMBOLOS Fl
1 RQ/7)
PRINT 13

13 formatc7in p q r grao min
1A0 MIN SEG//)
READ 6 > S , T

6 FORMAT C6F4.0)
VECT2C1)=S
VECT2<2>ST

VFCT2C3)=U

gr

33

35
36
37

39

41
42
43

45
46
47

49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62

63

17



18

o

16

20
15

31

25

35

40
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VECT3C1)*V

VECT3(2)=W

VECT3C 3)»Z

READ lo*P*(*R
rORHATC3F4.0)
IFCP.EQ.999. ) GO TO 100
VECTICDSP

VECT1C2)=Q

VECT1(3)30

0u15 1=b3

0020 J*1*3
cOmMplcr)acoMpI( 1)+BEATA(I,J)*VECT1(J)
CONT INUE

0025 K=1*3

0031 L»1*3
CUMP2(K)=COMP2CK)+BLArA(K#L)*VECT2CL)
CONTINUE

0035 Mol#3
PROUGIAPROOI+COMPI CM)**2
0040 N=1*3
PROD2»PROD2+COMP2 (N)**2
PROU1=SQRT(PR0O01)
PRUD2=SQRT(PRU02)
X1«COMP1(15/PRQUI
YI*CQMPI(;)/PROiii
Z1*CuMP1(3)/PRQO1
X2«COMP2C1 )/PROD2
Y2*CiMP2(2)/PR002
Z2=COHP2(3)/PR002
CQSENaXt*X2+Y1*Y2+Z1%22
RAOSARCUSCCOSEN)

64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
20
o1
92
93

94

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

75 BSEG=RA0*206264.80620

79

78
81

80

68

51
53

27
26

52

OmMINsRAD*3437 .746770

BGRA=RA0*57.295779
IBGRA=BGR4

ESTAalBGRA*60
IRES2«BMIN-ESTA

ARRU=IRES2*60

CARB3=ESTA*60

BSEGaBSEG- (CARB0*ARRO)

IFOJSEG-60.)  78,79*79

BSEGaBSEG-60.

IRES2* IRES2+1
IFCIRES2-60)  80*81*81
IRES2=1RES2-60

IBGRA* IBGRA+1

CONTINUE

prodi=o to

00 68 1al=s

COMP1(1)=0.0

VECT1(3)sR

DO 53 lal*3

DO 51 J*1*3

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

CONTINUE

00 26 K=1*3

DO 27  L*1,3

COMP3CK)3COMP3(K)+BEATA(K*L)*VECT3(L)

CONTINUE

D0 52 Mal,3

PROD1aPRODUCQMP I (M)**2

D0 41 N=1/3

96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125

126

19
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41

72

82

85
84

83

45
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PROD3 =PRO!)3+CQMP3 (N)**2
PRODISSQRrCPRUOI )
PROD3=SQRT(PRUD3)
x1=cOmp1(1)sPRQD1
Y1=COMPI(2)/PRODI
Z1*COMP1(3)/PROD1
X3=CUMP3(1)/PROD3
Y3=CQMP3(2)/PROD3
23=COMP3(3)/PROD3
CUSANaXI*X3+Y1*Y3+Z1*Z3
ANGGaARCOS (COSAN)
CSEG=ANGti*206264.8062
CMIN=ANGG*3437 .746770
CGRA=ANGG*57 .295779
igra=cgra

ESTO=1GRA*60
IRE33=CMIN-ESTO
ARREalRES3*60
CARBE=EST0*60
CSEti=CSEG- (CARRE+ARRE)
IFCCSEG-60,)  85,82%82
CSEG=CSEG-60.
IRES3=IRES3+1
IFURES3-60)  83*84*84
IRES3=1RES3-60
IGRA=IGRA+1

CONTINUE

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

FORMAT (3F5.0%2( 10X 4, 3x* 13*4x* F5.2))

00 55 JL=1.3

ciMpi 7IL)=0

127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158

55

103

COMP3CJL)=0
CUMP2(JD =0
PROD 1a0
PRQD2=0

PROD 3=0
6OTO5
CONTINUE

STOP
END

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO
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SIST.CUBICO % 5. E 1 1 .76 45 33 42.33
TOA i A .4 27 15 57.76

17 A 5. A A 39 20 34.96

MATRIZ M* 1. A A 1A 2 10.48 45 52 5.70

%* 7. g 15 56 AJ.A3 46 7 25.45

1,0000000  0,0000000 0,0000000 }- 3. ; 18 26 5.82 21 34 48'%471
A 18 26 5.82 24 18 .

1~ 3. 6. 18 26 5.82 27 4% 28.70

0.0000000  1.0000000 0.0000000 % 8 g_ ig gg 5.82 32 it 41,52
: } . 5.82 35 5 :

. 3. A 18 26 5.82 38 19 43,75

0,0000000 0,0000000 1,0000000 * 3. 1%' Zula f\ 5.8 46 30 30*53
. 5. . 5.0 26 5 4,35

2. 5. 10. 21 48 5.07 28 18 11.51

COORDENADAS AZIMUTALES de las turmas mas FRECUENTES. 2. 5. 15. 2l /ﬁ Si.gg 47 7 5(15.2471
3. ; . 23 . 37 17 ]

}_ R 8 26 33 5A. 18 15 36 58.07

SIMBOLOS M RC _ A 26 33 54.18 7 42 55,70
1. . 5. 26 33 5A. 18 A 5 41.43

2. A 9. 26 33 54.18 26 25 22.67

p Q R GRAO  MIN SEG orad  MIN SEG 51) 1%- lg- gg gg gﬁ- %g gi é(Z) ﬂ-gg
2. ,ZA.- 7. 26 33 5. 18 2 34 24,80

.1 . 0 0 . A ) . 3. 26 33 5A. 18 36 Al 57,21
. 1. 18. . S Ag 2%'_6]1 . A 5. 26 33 54.18 4 48 37,13
1. e. . 7 30.06 1= 2. % 2 33 54.18 48 1 22.87

. % g ggg 5 7 A8.37 A 7. ) 29 4* Al.57 49 2 2,67
) . 0 . 9 27 AA»36 3. 5. % ] 30 57 A9.52 27 55 38,86

0. % 5. 0 0 0.00 11 18 35.76 3. 5. ) 30 57 A9.52 30 14 46,52
8 i .o, 8 888 i) 3 A3.71 3. 5. . 3 57 49.52 36 5 13.73
.1 A, . 1A ﬁ 10. Al 3. 5. 7. 30 57 A9.52 39 47 38.64
8. 7. 2. 8 9.co 7A 3 16.57 3. 5. 5. 30 57 49.52 A9 23 13.72
.30 10 0 0.00 16 Al 57.28 % 3. 12. 3 Al 24.24 %f 43 24.81
i % 3, ' 2 5 82 o3 ol 33 Al 24.2A 49 54.73
. . 5. . élf A 5.07 2. 3. t 33 Al 24.24 24 15 38.88
o3, . 23 11 5A.93 2. 3. g 33 Al 24.24 27 15 7.32
0. A o 0 0 0.00 23 57 AA .96 2. 3. ] 33 Al 2A.2A 31 0 9,79
8- 1. 2. 8 8 888 26 33  5A,18 2. 3 - B Al 24.24 3B 47 44.74
.5 9. . 29 3 16.57 2. g A, 33 Al 24,24 42 1 52.01
0. a4 7. 8 0 888 29 AA Al .57 A, ., 33 Al 24.24 45 51 3,79
0. 3 s 0 . 30 57 A9.52 2. 3. g 33 Al 24.24 50 14 16.23
8_ 2. 3. 8 8 888 23 Al 2A2A 5. 7. ; 35 32 15.64 a7 4 39,92
. 5.7, . 35 32 15.6A 3. 4. 10. 36 52 11.63 26 33 54.18
0. s A. 8 0 888 36 52 11.63 3. A 6. 36 52 11.63 39 48 20,06
. A g 8 . 38 3 35.31 g A. 5. 36 52 11.63 AA 59 60.00
5. : 8 0.00 29 A 20.06 . 8. 9. 36 52 11.63 48 0 46.03
7. 8. 0 0.00 Al 11 9.33 3, A AL 36 52 11.63 51 20 24.69
0. 1. 1. 0 0 0.00 AA 59 60.00 Al 5. 8. 38 39 35.31 38 40 24,42
10. 1§. 5 A2 38 *1A 29 10 32 8 A. 5. b 38 39 35,31 46 51 41,62

e. ; 7 30.06 Ab 13 197 A A. 5. 5. 38 39 3531 52 53.40
7. o 5 % A§.37 38 9 20.90 10. 12. 13, 39 A8 20,06 5% 13 53.14
I SR 8 A8 ,37 A5 17 21.76 1. 1. 12. AA 59 60.00 43 16.93
ek s o 22 ol P B3R S I ¢
- - - - 28 56 29.93 - - - - -
. g %g 9 iy AA .36 a1 18 A0 =16 1. 1. o9 M 59 60,00 8 55 48.51
* . . 9 27 AA .36 A5 23 32.82 1, 1. . AA 59 60.00 10 1 29.96
. op 2w e ot - Bon ok
- & H 1§ gg;g 3% 3% ﬁ'.%% %.- % 5. Ad 59 8888 15 a7 w3541
5. 6. 1 16 35.76 A0 21 32.76 ; o9 AA 59 ; 17 26 46.87

1» 1 A. AA 59 60.00 19 28 16.39
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AA 59 60.00 2? 0 6,17 COORDENADAS AZIMUTALES de las formas mas frecuentes.
AA 59 60.00 25 14 21.85
AA 59 60.00 27 56 18,07
AA 59 60.00 29 29 A6.35 SIMBOLOS Fl RO
AA 59 8888 31 13 10.91
AA 59 . 35 15 51.80
AA 59 60.00 38 56 32.79 P Q R grao MIN SFG ORAD MIN seo
AA 59 60.00 " 18 55.95
AA 59 .0 A3 18 A9.88
AA 59 8808 AD Al 10.12 Hﬁ 10. 0. 1 3A 29.38 89 59 60.00
AA 59 60.00 A9 41 A.05 . g 0. 1 44 25.81 89 59 60.00
AA 59 60.00 5A 4A 8.20 9. . C. % 5% A2 A3 89 59 60.00
8, 1. . 1 15.22 89 59 8888
g. 6. @ 2 3 34.53 89 59 .
. 5. i 3 g 16.17 89 59 60.00
11. o, . 3 i 15.50 89 59 60.00
5. A (. 3 AO 13.79 89 59 60.00
9, 7. 0. A % 40.12 89 59 60.00
4. 3. «c. A A 54.01 89 59 60.00
11. 8, 8 5 12 31,39 89 59 8888
7. 5. ) 5 29 46.92 89 59 .
10. % % 8 A9 3.09 89 59 60.00
3. . . 35 12.39 89 59 60,00
11. 7, ) 7 18 A0.00 89 59 60.00
8. 5 0. 7 35 20.72 89 59 60.00
5. 3, @ ] g 12 47.56 89 59 60.00
7. A ) 56 53.79 89 59 60.00
9. g ) 9 2? 1.20 89 59 60.00
11. 0. 9 33 14,65 89 59 60.00
2. 1. 0. 18 53 36.22 89 59 60.00
11. 5. 8 . 1 12 58.86 89 59 60.00
9, A ] 12 31 11.39 89 59 60.00
7. 3. 8 . 13 0 14,08 89 59 60.00
5. 2. . 13 53 52.39 89 59 60.00
1213. 3. 0. 1A A2 16.76 89 59 60.00
. A ) 15 A 44.90 89 59 .0
3. 1. 8 16 6 7,61 89 59 8808
10, 3. . 17 16 10.10 89 59 8888
7. 2. ) 17 a7 1.14 89 59 .
11. 3. i 18 15 30.49 89 59 60.00
4. % 0. 19 6 23.78 89 59 60.00
9. . . 3? 10 24.85 89 59 60.00
5. 1. ) 3 6.21 89 59 8888
1. 2. . 21 47 12.44 89 59 .
6, 1. 8 ] 22 24 39,28 89 59 60.00
7. 1. ] 23 24 47.61 89 59 60.00
8. 1. 0. 2A 10 56.91 89 59 60.00
%. 1 8 : 24 A7 28.61 89 59 60.00
10" . . 25 17 5.99 89 59 60.00
u. 1 0 25 m 36.17 89 59 60.00



26 INSTITUTO DE GEOLOGIA - BOLETIN 89

coordenadas azimutales de las FORMAS MAS FRECUENTES,

SIMBOLOS FI RO
p 0 R GRAO MIN seg grao MIN SEG
, H s 5 11 39.94 89 59 60,00
i_ : ; g 42 38.14 89 59 60.00
N i 20 24.69 89 59 60.00
i 8. 0, 7 % 30.06 89 59 60.00
i g . 8 48.37 89 59 60.00
gl g 7 s B e
%: g-' 8j B 1 3876 g 0% 2888 CALCULO CRISTALOGRAFICO
i ﬁ': 0. 14 2 10.48 89 59 60.00 PROGRAMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA PFOQF- 21
15 ] 59 .00
b L s 4343 g so  80:00 FORTRAN
3, 10, § 16 a2 57.28 89 59 60.00
1. 3. s 18 26 5.82 89 59 60.00
4, 181 s 18 58 g?.%g 89 gg 60.00
; . . . 9 .00 : ?
Pos oz oA B % oo Francisco José FABREGAT GUINCHARD
A 2 8 #1B I Ricardo ESQUIVEL ESPARZA
5, 1%_ 0. 24 26 38.24 89 59 60.00
%_ ) 8 26 33 54,18 89 59 60,00
.11 s 28 36 37,65 89 59 60,00
5, 9. 8 A 29 3 16.57 89 59 88.08
4, 7. . 29 44 41.57 89 59 0
5B @ ; 20 1% g s &0:88
7, 11, ; 32 28 16.29 89 59 60,00
2, 3, 0. 33 41 24.24 89 59 60.00
7. 10. a 34 59 31.27 89 59 EB 88
5, 7¢ ) 35 32 15.64 89 59 ,
8. 11. ) 36 1 38.54 89 59 60.00
3- 4. 0. 36 52 11.63 89 59 60.00
noE ) % % e 8 5 000
9 n. 0. 39 17 ?fgé 89 59 60.00
5. 6. 0. 39 48 20.06 89 59 60.00
6. 7. 0. 40 36 4.66 89 59 60.00
7. 8, 0. 4 1 9.33 89 59 60.00
8. % 8 ] a1 38 0,74 89 59 60.00
9. 10, s 41 59 13,96 89 59 60,00
19. 1%. 8 42 16 25,28 89 59 60.00
) : . a4 59 60.00 89 59 60.00



CALCULO CRISTALOGRAFICO
Egg%gﬁMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA  BURROUGHS 5500

PROGRAMA PARA TABLAS DE DOBLE ENTRADA
APLICACION:
TRASLACION EN DIAGRAMAS DE CRISTAL GIRATORIO

. En el caso_ concreto de aplicacion que,,se propone, ¢l programa tiene por
objeto automatizar ¢l calculo ‘de la traslacion reticular directa segun el eje de
giro, a partir de un diagrama de cristal rotatorio.

Se_sugqne el empleo de anticatodo de CuK (X = 1.54178), radiacion filtrada
por NIZ:. amara R = 28.648 mm, que es el del cilindro de la cdmara de Weissen-
erg, utilizada generalmente para estos diagramas. En caso de variar estas dos

constantes, se habrian de cambiar las tarjetas correspondientes del programa.
El calculo se basa en la ecuacion conocida de

nx

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

Con ayuda de la tabla resyltante se construy6 Ja gréﬁca de la figura adjunta,
que interesa las dimensiones reticulares de la mayoria e los minerales.

Variac_ionfs: Si se deseasen mas columnas en la tabla, en vez de 5, se habria de
corregir el valor de la dimension T(5).

Cuando los valores de la M)rimera columna se deseasen_variables en unidades
egﬁe}g?]ste se pondrian M=0 y M=M-+1 en vez de las tarjetas P=0y P=P+.| respecti-
v ,

Etc.



CAMARA CILINDRICA R= 28.648 mm

CuKa.X =1.54178 Filtro N
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5500 FORTRAN COMPILATION

CALCULO CRISTALOGRAFICO m
PROGRAMA 27
CALCULO DE LA TRASLACION SEGUN EL EJE DE GIRO* EN LOS DIAGRAMAS DE

CRISTAL GIRATORIO. PELICULA CILINDRICA.

F.J.FADREGAT Y R. ESUUIVEL E
FORTRAN BURROUGHS 5500

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

UNICA TARJETA DE DATOS* PARA INUICAR LA RADIACION EMPLEAQA.CFORMATO 14).
LAMB = l# RADIACION DE MU K atfa 2 (.70026
LAMB = (P RADIACION DE CU K ALFA = 1.54050
LAMB S 3% RADIACION DE NI K ALFA 2 1.65783
LAMB = 4# RADIACION DE CU K ALFA = 1.70090
LAMB S 5# RADIACION DE FE K ALFA 5 1.93597
LAMB s 6# RADIACION DE CR k ALFA 2 2.28962
LOS DEMAS DATOS SON CREADOS INTERNAMENTE pOR EI pROgRAMA

DIMENSION T(5)

P=U

READ 9» LAMB
9 FORMAT (14)

G0 TO C4*5*6#[>6>15)>LAMB
4 ALAM e 0.70926

G0 TO 16
5 ALAM = I.baOSU
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60 TO 16
6 ALAM a 1.65783
G0 TO 16
7 ALAM = 1,78890
G0 TO 16
8 ALAM = 1.93509,
G0 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 FUNCION DE YCMM) PARA 5 NIVELES/
D
PRINT 12
12 FORMAT (4X/39H YCMM) T (ANGSTROMS))
PRINT 13
13 FORMAT(10X/50H N= 1 2 3 4 5 )
PRINT 14
14 FORMAT (4X/56H —-..........--——-
1---/)
D0 1 Jsl.600
P=P+,1
N=0
DO 2 1=1/5
N=N+1 -
T(1 )=N *ALAM/SINCATANCP/R) )

2 CONTINUE

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

PRINT 3/(P/CTU.)/L*1/5>)
3 FORMAT(5X/F5.1/5C3X/F7.3))
1 CONTINUE

STOP

END

35
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diagramas DE cristal GIRATORIO 5,1 8,789 17 579 gg 368 35 158 43,,947
5.2 8.626 17 251 877 34 503 43,128
RADIACION DE 1.54050 A. - CAMARA DE 57.3 MM DE DIAMETRO. 5.3 8.468 16 936 404 33 873 42.,341
5.A 8.317 16 633 %4 950 33 266 41,,583
TRASLACION T(A) EN FuNCIUN DE YCMM) PARA 5 NIVELES 5.5 8.171 16 341 4 512 32 682 40.,853
5,6 8.030 16 060 24 090 32 120 40, ,150
YCMM) T (ANGSTROMS) 5.7 7.894 15 789 §§ 683 31 577 39,,471
Nl 2 3 5 5.8 7.763 15 527 290 31 054 38,.817
_____ ————— e i————t 5.9 7.637 15 274 911 30 548 38,,185
. 7.515 15 030 545 30 060 37,,575
8% 441,325 882 es0. FFFFFRY mmkwswk ks . 7.397 14 794 5% 191 29 588 36.,985
. 220.667 441 333  662.000 882,666  Fxwwwrx . 7.203 14 566 049 29 132 36.,414
0.3  147.116 294 231  441.347 508.462  735.578 6.3 7.173 14 345 21 518 2d 690 35,,863
0.4 110.341 220 683  331.024  441.365  551.707 6.4 7.066 14 131 21 197 28 263 35,,328
0-5 88.278 176 556  264.834  353.112  441.390 gg, 6,962 13 924 20 886 27 849 34,811
0*6 73.570 147 140  220.710  294.279  3*7.849 . 6.062 13 724 20 586 27 441 34,,309
0.7 63.065 126 130  189.195 252.260  315.324 6.7 6.765 13 529 20 294 27 059 33,,823
0.8 55.187 110 374 185.560  220.747 275,934 6.8 6.670 13 341 20 011 26 681 33,,352
0.9 49.060 §)§ 120 147.180  196.240  245.300 6,9 6.579 13 158 8 737 26 316 32. 894
},0 44159 318 132.477  176.636  220.796 7.0 6,490 2 gag 470 960 32, 450
1 40.150 80 g(ig 120.449 160.599  200.749 7.1 6.404 % 9 212 23 613 32. 019
1.2 36.809 73 110.427  147.236  184.046 7.2 6,320 640 8 960 25 280 31 .600
1.3 33.983 67 966  101.948  135.931  1*9.914 7.3 6.239 % a7 8 716 24 955 31. 193
1.4 31.561 63 121 94.682  126.243  157.803 7.4 6.160 319 18 479 24 638 30. 798
1'8 29.462 58 924 88.385  117.847 147,309 7,5 6.003 2 165 % 248 24 330 30. 413
1. 27.626 5 251 32.877  110.503 138,128 7,6 6.008 2 015 023 24 031 30,03»
ig 26,0006 7 012 78.017  104.023  130.029 7.7 5.935 870 ; 805 23 740 2% 674
. 24.566 49 133 73.699 98.265  122.831 7.8 5.864 72 592 23 456 $9- 320
1.9 23.279 46 557 69.836 93*114  116.393 7.9 5.795 59 385 23 179 .3-974
. 22.120 44 240 66.359 88.479  110*599 H 5.728 % 455 183 %5 910 28,638
. 21.072 42 143 63.215 84.287  105*359 . 5.662 324 986 648 20310
' 20. 119 40 233 60*358 00*477 100,596 8,2 5,598 1 19 16 794 20 392 >7, 991
2*3 19.250 38 499 57.749 76.999 96.248 6,3 5.536 6 072 16 607 %% 1*3 271679
2.4 13.453 36 9Q0 53.359 73.811 92.26% 8.4 5.475 950 16 425 900 27. 375
%g 17.720 35 440 53.160 70.800 «8,600 gg 5.416 0 831 16 247 21 663 27. 079
. 17.044 34 087 51.131 68.175 85,219 . 5.358 8 71* 074 21 432 %2*789
2.7 16.418 32 835 49.253 65.671 82.009 8.7 5.301 603 g 904 21 206 507
2.3 15.837 31 673 47.510 63.346 79.183 8.8 5.246 0 493 5 739 985 26.231
2.9 15.296 30 592 45.887 61,183 76.479 8.9 5.192 ?gs E 577 770 75% 962
3.0 14.791 29 gaz 44.374 59.165 73.956 9.0 5.140 18 o 420 559 25. 699
31 14.319 28 639 42%958 57.277 71.597 9.1 5.088 10 177 g 265 20 354 25. 442
3.2 13.877 27 754 41.631 55.508 *9,385 9.2 5.038 10 o77 115 20 153 25% 191
3.3 13.462 26 924 40.306 53.847 *7.309 9.3 =9ay 9 978 ﬂ 968 19 957 24* 946
3 13,071 26 142 39.214 52285 x5 356 9.4 4.941 9 882 824 19 765 2*. 706
3.5 12.703 25 406 38.109 50.812 *3.515 9,5 4.894 9 789 683 19 577 24. 471
3.6 12.355 24 711 37.066 49.421 *1.777 9.6 4.84b 9 697 545 19 393 24. 242
3.7 12.027 24 053 36.080 48.107 *0.134 9,7 4.803 9 607 410 19 214 24._ 017
3.8 11.715 431 33.146 46.862 58.577 9.8 4.759 9 519 4 270 19 038 23. 797
3.9 11.420 gg 841 34.261 45.681 57.102 9,9 4.716 9 433 14 149 18 866 23. 582
4.0 11.140 280 33.420 44560 55.700 % 0 4.674 9 349 14 023 18 697 23.
4.1 10.874 %]l 747 32.621 43.495 54.368 1 4.633 9 266 3 899 18 533 23. %g
4.2 10.620 24) 31.860 42%400 53.100 10%2 4.593 9 106 3 778 18 371 22 .964
4.3 10.378 20 757 31.135 41*513 51.891 10.3 4.553 9 10o 3 660 18 213 27 .766
4.4 10. 148 20 295 30.443 40.591 50.738 10%4 4.514 9 029 3 543 18 058 22 .572
4.5 9.927 19 855 29.782 39.710 49.637 10.5 4.476 8 953 3 429 17 906 “382
4.6 9,717 19 434 29.151 38.867 48.584 10.6 4.439 g 879 g 318 17 757 5%_196
4.7 9.51b 19 031 2».546 38.061 47.577 10,7 4.403 806 208 17 611 27 014
4,8 9.322 13 64b 27.967 37.290 46.612 10.8 4.367 E 734 ﬁ 101 17 468 *835
4’9 0 137 13 37 . 26,520 45687 10.9 4.332 664 996 17 328 511_660
5.0 8.960 17 920 %85& 35.839 44.799 11.0 4.298 8 595 12 893 17 190 721 488
11.1 4.264 8 523 12 792 17 056 21.319
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7.476 9.345
35.6 1.977 3.955 5.932 7.909 9.887 41.7 1.869 3 1% 2801 Tan 9 33
35.7 1.975 3.950 5. 926 7.901 9.876 41.8 1.208 3 E S aes 9 331
35.8 1.973 3*946 5.919 7.892 9.065 50 1 aes 3 58 o594 77459 9,324
35.9 1.971 3*942 5.913 7.883 9.054 R 1 863 3 177 57590 7 453 9.317
36.0 1.969 3.937 5. 9C6 7.875 9.844 - 1803 3 }24 2 el 1 ane 9,310
3.1 1.967 3m933 2- 900 781 o-833 ig'g 1.861 3 721 5.582 7.442 9.303
36.2 1.965 3.929 5.094 7.858 9.823 42-3 1.861 315G 22% yre 97596
36.3 1.962 3.925 5.887 7.850 9.812 P 1acs 3 716 =573 77431 9289
36.4 1.960 3.921 5. 881 7.842 9.802 223 1 ane 3 71 R 7128 o 282
36.5 1.958 3.917 5. 675 7.833 9.792 258 Taoe 3 710 2 oen 77420 9 575
36.6 1.956 3.913 5. 869 7.825 9.781 a2 182 EAS 2 ool A 97569
36.7 1.954 3.90? 5. 863 7.817 9.771 42.8 b 3 2 oot 2o 9,262
36.8 1.95? 3.905 5. 657 7.809 9.761 - oot 3 700 5 553 7.40a 9,955
36.9 1.950 3.901 5. 851 7.801 9.751 43,0 “8e0 2 700 57249 77399 9.249
37.0 1.948 3.897 5. 845 7.793 9.741 23-% i'gis 3 697 2 oas 77391 9.242
37.1 1.946 3.893 5. 839 7.785 9.732 2 R 3 foa 2 oAl 7 389 87536
37.2 1.944 3.889 5. 633 7.77 9.722 43. “846 cos e 77383 0 229
37.3 1.942 3.685 5. 827 7.77 9.712 43.4 1.84 3 092 5-538 7-383 3-229
37.4 1.941 3.881 5. 822 7.762 9.703 43«5 1.845 3 oo 53 7-378 9-223
3.5 1.9% 3.817 2- 816 7.7 3-693 pr 104 3 684 2530 7.368 9.210
37.6 1.937 3.873 5. 810 7.747 9.603 P 1.082 3 2 259 2 303 9.204
37.7 1.935 3.870 5. 804 7.739 9.674 P 1.0 2 e 2222 7-3%3 9’197
37.8 1.933 3*866 5. 799 7.732 9.665 1 558 3 o7 ey 7 303 9 191
87.9 1.931 3.86¢ 5. 793 7.724 9.6%5 a9 1.837 3 674 5.511 7.348 9.185
38.0 1.929 3*858 5. 788 7.717 9.646 - 1 one 3 o 2 207 27343 9,170
38.1 1.927 3.8%5 2- 782 7.110 2037 25 1.835 669 5.504 7.338 9,173
%3 1o5s 3808 o I-foz oo 32'431 1.833 g 667 5.500 7.333 9.167
38.3 1.924 3.848 5. 17l 7-095 9-019 44.5 1.932 3 664 5.496 7.323 9.161
38.4 1.922 3.844 5. 766 7.688 9,610 - o2 i 2 49 o o 125
38.5 1.920 3.840 5. 761 7.681 9.601 ﬁ-g i'ggo g R 2 450 1- 324 9129
32 1o 3.8 b 782 9292 4428 1-829 3 657 5.486 7.314 9*143
38.7 1.917 3.833 5. 750 7.667 9.563 1o 1857 3 s e 7-359 9,137
36.8 1.915 3*83U 5. 745 7.660 9.575 . 1856 2452 08 o 131
38.9 1.013 3.826 5. 740 7.653 9,566 45.0 . 3 652 3479 -305 9151
39.0 1.911 3*823 5. 734 7.646 9.557 4571 1.353 3 ssg A7 ;.295 3,125
39.1 1.910 3.819 5. 729 7.639 9,549 45.2 1. 3 64 5. I 7293 o 114
39.2 1.908 3.816 5. 724 7.632 9.540 45.3 1.823 3 645 5.4 - 9114
39.3 1.906 3.813 5. 719 7.625 9.532 45.4 1.822 3 643 5.42513 7.286 9-108
39.4 1.905 3.809 5. 714 7.619 9.523 45.5 1.820 3 641 5.4 ;%% 9-102
39.5 1.903 3.806 5. 709 7.612 9.515 456 1'818 3 639 5.450 : - 096
39.6 1.901 i-8li 5. 704 7.605 9.507 45.7 I 3 636 5.454 7.273 oo
39.7 1.900 3.799 5. 699 7.599 9,499 241553.8 %.g% 3 634 g.ﬁ% ;.ggi 9-085
39.6 1.898 3.796 5. 694 7.592 9.490 - 1.816 3 ggg 5.440 7.264 3580
39.9 1.896 3.793 5. 689 7.586 9.492 22-? 1aia g o o a1 7 oee 9 569
40.0 1.895 3.790 5. 8?8 7.579 9.474 - o o 2-aat 7-255 5 0a3
01 1.893 3.786 > 7-303 9.460 63 %812 3 623 5.435 7.246 9.058
40.2 1.892 3.783 5. 675 7.567 9.458 -3 193 3 8 2430 r-248 9 055
40.3 1.890 3.780 5. 670 7.580 9.450 46.5 1,609 3 610 5 428 7.230 9.047
40%4 1.889 3.777 5. 666 7.554 9.443 o 1808 ot 3-428 s o 042
40.5 1.387 3.774 5. 061 7.548 9.435 46. . 3 - 7.233 5042
i 1882 3.1 2- 856 7-542 o427 P il 3 613 2:a%s 7.225 9.031
40.7 1.884 3.768 5. 652 7.535 9.419 32-3 i 805 3 5.415 7.221 9.026
40.8 }gsgf 3.765 5. 647 7.529 9.412 . ; 3 610 . ! .
40.9 . 3.762 5. 642 7.523 9.404 47.0 1.804 3 888 5.412 7.216 9.021
41.0 1.879 3*759 5. 638 7.517 9.397 47.1 1.803 3 600 5.409 7.212 9.015
41.1 1.878 3.756 5. 633 7.511 9.389 47.2 1.802 3 604 5.406 7.208 9.010
41.2 1.876 3.753 5. 629 7.505 9.362 47,3 1%8% 3 602 5.403 7.204 9.005
41.3 1.875 3.75U 5. 624 7.499 9.374 47.4 L. 3 600 5.4 00 7.200 9.000
414 1.373 3.747 5. 620 7.493 9,367 47.5 1.799 3 590 5.397 7.196 8.995
41.5 1.872 3.744 5.616 7.488 9.360 47.6 1.798 3 590 5.394 7.192 8.990
41.6 1.870 3.741 5. 611 7.482 9.352 47.7 1.797 3 594 5.391 7,180 8.985
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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 precision Pl facilidad con la
que pueden apreciarse las traslaciones sequn el eje de giro, con fa dificultad en la
numeracion de los reflejos que se obtienen por su medio.

En efecto, si bien los niveles se aprecian de un modo nitido no asi los
reflejos de cada nivel. Estos son muy numerosos y aglomerados, ya que cada
nivel resume todos los correspondientés a un. plano reticular reciproco del cristal,
y aun puede haber superposiciones. Esta dificultad se resuelve al obtener diagra-
mas de oscilacion en vez de rotatorios. La proximidad de los reflejos no consti-
tuye en (Pnnmpm una, dificultad, si se aumenta la precision en las medicignes y
apreciando_las distancias dobles r(2x,2 en milimetros) entre manchas simetricas.
La radiacion suele emplearse filtrada, para eliminar las radiaciones beta; no
obstante, estos niveles de reflejos se distinguen Perfectamente de los alfa por ser
constantemente mas cercanos & la linea ecuatorial.

Otras condiciones muy, importantes para el éxito en la interpretacion grafica,
son la precision en los calculos de las cantidades requeridas y la exacfitud y
magnitud de escala para el trazado. La apreciacion de las distancias en milimetros
es mas facil ){ exacta; no asi la medicion directa de las coordenadas f , £ |
mediante la plantilla de Bernal. Una escala de trazado de 100, puede dar una
precision notable a la interpretacion.

A partir de las dimensiones directas de la celda elemental, el programa
calcula_primero las reciprocas y luego la escala de 100 en la que deberan dibu-
1arse., Teniendo en cuenta una ‘esfera de Ewald de 100 mm de radio, se calculan
0s circulos de reflexion para los diferentes niveles.

V =abe vi —(cos2a + c0S2j3+ €0S27) + 2 COS a €0S 3 e0s Y
@ =besenal/V=AR

*=acsenpB/V=BR

c*=abseny/V=CR

of* = (e0s 3eos y —eosa) / sen @seny

j3¥ = (eosa cosy —cosj3)/senaseny

7* = (cos a cos B —cosy) / sen a sen j3
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y con la escala 100 de trazado,
a* . A. 100 = ARE
b* . A. 100 = BRE
¢* . A. 100 = CRE
Como el fristal gira con sus planos reticulares perpendiculares al eje de E;iro,

lo hace por [o comun en derredor de uno de sus ejes cristalograficos (per-
pendicular a €sa familia de planos); mas en los casos de

a) , cristales triclinicos,
b) . monoclinicos, que no sea el eje principal de simetria,

¢) . trigonales, que no sea un eje cristalo%réf,ico, el giro es en realidad un subeje
de cristal, que se aparta del eje en cierto angulo.

La separacion de cada nivel en estos casos, se calculara por (H[001])
SEP =rntg(c~c*) Q

X

Nivel O Nivel 2

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO ol

El angulo K de inclinacion del eje c* sobre el plano (a*b*) es
sen 'y * eos k = sen(y *—e) eos a* + sen e eos J3°

y por el triangulo plano de la base,

g=y=7*

(lo ec. de Stewart)
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e V=2 are tg(S — il ctg--l-f-;-o =) )
de (1) y (2),

* - * -
e:2(7*+2aretg(-a " ctg 8 T)

y finalmente,

sen(7* —e) eos a* + sen e eos j3*

K =-
cos sen 7*

de donde, el angulo entre ¢y c* es (90° —arc cos K) y la separacion de niveles
SEP = fn tg(90° —arc cos k)  Q

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

a .
Ll R e (8057 % —2 082 a* cos2f3 eos2r* ) + kb + lace2 +

+2k1b*c*eosa*+2 Lhcra*eos3+2hka*b*es7*|" Q

scalgo(gellad’abS

Finalmente, se calculan las coordenadas cilindricas para uno de los puntos

ﬁ?(l)a a que se toman las dimensiones reticulares, queda adaptada a la

reticulares de cada nivel (en u.rr. a escala de 100 mm?_y egun se trate de diagra-

mas_obtenidos mediante’ camara_plana o cilindrica

as coordenadas cartesianas
medidas en milimetros sobre el diagrama, son X, .

a). Para pelicula plana:

=y/ly/D2 +x2
- 207/7d1
D2+ X2 +Y2

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO
b). Para pelicula cilindrica:
2=y /V 12 +y2

o 2r e03360x
X2+y2 Vrty2 2. r

Angulo de
oscilacion

«

Angulo de
giro del cr.

R*

53
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_Tratandose de, diagramas de cristal oscilante, los reflejos posibles estardn

limitados por. los, circulos de reflexion que se trazan en cada nivel segun la ampli-
tud de la oscilacion.

La interpretacion de los simbolos es analoga a la de los diagramas de oscilacion.

En la lista de resultados del programa se han dejado unos lugares para la
anotacion de las condiciones experimentales que se hayan llevado, y otros para
los simbolos hallados en el trazado grafico, que es su finalidad. Con estos dafos
se ?,u_eden perforar taijetas que completen el trabajo mediante la numeracion
analitica propuesta por el programa 21.
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B5s0U FORTRAN COMPILATION

CALCULO CRISTALOGRAFICO

DATOS PARA LA RESOLUCION GRAUCA it DIAGRAMS Ct CRISTAL GIRATORIO

CAMARA PLANA O CILINDRICA, DISPOSICION NORMAL.

F, J,F AtihEGAT GUINCHARU

FORTRAN = BURROUGHS 5500

TARJETAS DE entraoa

TARJETA 1,- NOMBRE DEL MINERAL.(FUHMATC 3A5)
DIMENSIONES RETICULARES UIRECTAS(A, ti. C, (FORMATO JF9,6)
ANGULOS DE LA CELDA ELEmEMAL» EN URAUUS MINUTOS Y SEGUNDOS SEXAGESIMA-
LES. (FORMATO 3(F<4.C,F3.Q,F5.2))

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

TARJETA 3.- DISTANCIA CE LA PELICULA SEGUN LA CAMARA tMPLEADA (MUaO) EN
MILIMETROS. SE ESCRIbIHA EN SU LUGAR LA DISTANCIA» PUNIENDO CERO EN EL
CORRESPONDIENTE DE LA CAMARA NO UTILIZADA, (FORMATO 2FB.5)

UISP  (EN LAMARA PLANA)
DISC (EN CAMARA CILINDRICA)

TARJETA "4.- EJE DE GIRO» IjA 100. 1JB 01U. 1JC 0C1* EN ICUC CASO PLANOS
PERPENDICULARES AL EJE DE GIRO (SUBEJE DE GIRO). SE ESCRIBIRA 1 EN FL
LUGAR DEL EJE UTILIZADO Y O 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),(FQRMATO SF8,3*10),

tarjeta 6,- coordenadas x»y leidas (en milimetros), un par de coordenadas

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

LOS PARES OE COORDENADAS LEIDOS (PRIMERO LAS DEL MvEL CERO* LUEGO LAS
OEMAS. PUR SU URDEN.)
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C ULTIMA TARJETA.- CCN DOS GRUPOS OL 999. LUPO CCUHUENAUAS. COMENZANDO EN SUM*SOM *B2
C LAS COLUMNAS b Y 15* PARA iNOICAH EL FINAL. SOM»SOM*60«
C ** RASO AL PROGRAMA 21,- NUMERACION ANALITICA DE LOS DIAGRAMAS DE CRISTAL SOM«SOM*B3
C GIRATORIO C DE CRISTAL OSCILANTE) SE PLEUt PHtCISAR LA INTERPRETACION BETG-SOM/206264.8C62
C INICIAOA GRAFICAMENTE CON LOS DATOS DEL PROGRAMA ACTUAL. EN EFECTO, CUM SAMSCI*60
C ESTE SE OBTIENEN LOS ELEMENTOS PARA UNA CONSTRUCCION ADECUADA Y LOS INDI- SAM*SAM+C2
c CES LOGRADOS LIMITAN EL NUMERO UE CALCULOS. PHECISANOO LAS COINCIDENCIAS SAM»SAM*60.
C ENTRE ESPACIADOS OBSERVADOS Y CALCCLAUCS. SAM«SAM+C3
o A ESTE EFECTO. SE TRASLADARAN A AQUEL PRUGHAMA LAS TARJETAS GE DATOS GAMG-SAM/2C6264.0062
C NUMS. 2. 1. 3. 6. SE CONTARA EL NUMERO UUNCHETU UE ESTAS ULTIMAS PARA READ 6. ALAMET
C PONERLO EN EL PROGRAMA, Y A CONTINUACION SE ANAdiRAN 1AS TARJETAS DE LOS I 6 FORMAT (F7,5)
C INDICES (STU) CUE SE HLbIEREN HALLADO Y SE DESEEN CALCULAR, (FOR. 3F4.Q) REAC 7» DISP.DISC
c 7 FORMAT (2F8,5)
T READ 8. IjA.7jB.1jC
C 8 FORMAT (313)
I PRINT 11
OIHENSION RAD(5).2ET(5).SEP(b).Y(5).XICR(1000) 11 FQRMATC™ ANOTACION DE LAS CONDICIUNES EXPERIMENTALES"./)

PRINT 3 PRINT 12.ALAMB.DISP.DISC.IjA»1jti*IjC

3 FORMAT (" DATOS PARA LA RESOLUCION dRAfIuA UE DIAGRAMS CE CRISTAL 12 FORMAT(6X."RADIACICN l".F( .5*10X."CAmnAHA EMPLEADA * PLANA (".Fd.J.

1 GIRATORIO."./) 1" eMM)* CILINDRICA (R*".F8.3.".MM).".//.6X."EJE DE GIHU m " _311.1U

READ 1<MAN.MEN.MIN.MON.AD.BD.CO.A1.A2_.A3.til.B2.tii.Cl1.C2.C3 2X."OSCILACION wm"./)

=

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

PRINT 70. MAN. MEN. MIN. MON 5 FORMAT (* PARAME 1RCS HE TIOLLARES DIRECT0S"./)

70 FORMAT (" MINERAL » ".3A4.A3./7) PRINT 71.AD. UD. CD

SUM*A1*60. 71 FORMAT(9X»"A »"»F6 .4.6X»"tl .F8e4»8X*"C »"»F6.4»/)

SUM«SUN*A2 PRINT 72.A1.A2.A3.B1.B2.B3.C1.C2.C3

SUM«SUM*6C . 72 FORMAT(6X."ALFA »"_.F4.C.F3,0>F5.2." HEIA *"_F4.0.F3.0.F5.2." GAMA
SUH«SUM*A3

1»".F4.C»F3.0.F5,2./)
ALFG«SUM/206264.6062 REAO 44. Y(). Y(2)- Y(B). Y(4). Y(b). N
SUM«B1*60 44 FORMAT (bF6 «3.16 )
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IFCDISP)  45,46.95
IF(DISC)  47.40.47
ALT-01SP
GO TC 40
AIT-CISC
CONTINUE
00 65 1%«
ZETCI)»YCI)/SGRT (ALT**2*Y (1>%*2)
CONTINUE
PRINT 10
FORMAT (" DIMENSIONES RETICULARES RECIPROCAS", /)
CAQ«(CUS(ALFG) )*+2
CBQ»(CUS(BETG))**2
CGO0«(COS(GANG))**2
VUL»AD*HD*CU*SCRT (I . - (CAQ*CB«+<:GG)+2 . *CUS (ALFG)*CLS (tTETG)*CUS (L iAMG
1))
AR«OC*CO*SIN(ALFG)/VCL
BR«AD*CD*SIN(8ETG)/VCL
CR«AO*BU*SIN(GAMG) /vCL
CALR »CCQS(dETG)*CCS(GANG)-CUS(ALFG))/(SIN(tiEIG)*SIN(UAMG)>
CBER »(COS(ALEG)*C0S(6ANG)-ccscOE [€))/(siN(ALFG)*SIN(GANG))
CGAR a(CiiS(AITG)*CCS(HEIG)-CCS(GAMG))/ (SIN(ALMi)*SIN(LLETG))
P1«3.141592653
ALFARARCUS (CALR)
BETARGAHCOS (CtTEH)
GANAR»ARCOS(CGAH)
ARGR»ALFAH*100./P1
BRGR-BE IAHMO0O./P1
GRGR>GAMAR*180./P1
PRINT 13» AR.BR.CH

13

14

19

2C

15

17

16

18

21

102

104

101
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FORMAT (9X."AH««.E0.4,7X*" BR=",Fti,<i.0A*"CR*",F0.4»/)
PRINT 14» ARGR. UNGH » GRGR

FORMAT (5X»7H ALFAR=»F10.7,2X.7H BETAH»,EI0.7.2X»7H GANAR»,F10.7.2
1X»9H GRADOS ./)
PRINT 19

FORMAT (62H DIMENSIONES OE LA HEC RtliPRUCA (EN MMJ.PARA ESCALA E»
1100 MM, ,/)

ARE«AR*ALAMB*100.

BRE»HH*ALAMU*1CO.

CRE«CR*ALAMB*1CO.

PRINT 20»ARE.tiRE.CRE

FORMAT (7 X»5m ARt=,F?_4»7X»5R GHE»»\< .4t X*5H CNE«*F7,4.7)
PRINT 15

FORMAT (50H RADIO CEL CIRCLLL DE EMLU, PAHA M vEL O *1UC MM,./)
DO 16  lal»N

RAD(1)»10U,*SQRT( 1,-2ETU )**2)

J*1-1

PRINT 17.J.HAUC1)

FORMAT (21X.7H NIVEL »11»2h »»F7.2)

CONTINUE

PRINT 16

FORMAT (IH ,/)

PRINT 21

FORMAT (76h SEPAHACICN UEI ORIGEN OE LCS PLANCS RECIPROCOS PAHA 1U

IS DIFERENTES NIVELES,»/)
IF(1JA)  101.102*101
IF(1JB) 103*104.103
IFCIJC)  105.106.1C5
00 107  1*1 .N

59
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AA*BRtL
BB«CRC
ANG1«»FTAR
ANG2«GAmAH
ANGj *ALFAR
FIEB*(AA-HB)/ (A6+tiH)
CQM»(PI1-ANG3)/2.
EPS-2.M ANG342.*ATAN<(CEH)*CI TAN<CUM)))
KQSX«CSIN(ANG3-EPS)*CUS(ANQI) +SiNCEPS)*CUS< ANG2))/SIN(ANG3)
Eli 1 SARCUS CKUSX )
PEN»Pi/2.-EUI
SEP(1)*ZtT( 1)*TAN(PEN )
K*1-1
PRINT 28 *K<SEP(I1)
28 FORMAT ibx»15h PARA EL NIVFI .11.18H ,|LA SEr*ARAC IUN ,ES*F7,3 »AH MM#
1
107 CONTINUE
106 GO TG 108
103 Cu 109 Is1*N
AA«CRE
BB»AHE
ANG 1*GAmAH
ANG2«ALFAH
ANG3«BETAH
QEB«(AA-hB )/ (AA+bb)
COM*(PI-ANG3)/2.
EPS«2_.MANG3 +2_*A 1AN((CEH)*CO TAN(CUM)))
KOSX«(SINCANG3-EF:S)*CUS(ANGI)4SIN(EPS)*CUI1i1(ANG2))/SINCANG3)
£Q ImARCOS (KCS X)

PENaP i/2=t01
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SEPCI)*¢ET(1)*TAIN(PtN)
K» 1*1

PRINT 31»K»SEP(1)

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

1»/)

109 CONTINUE

GO TC LOO

00 110 1*1»N

AA«ARE

BB«OFE

ANGUALFAR

ANG2*8E TAR

ANG3* GAMAR

QEB*(AA»BB)/ (AA+BO)

CCM*(P1-ANU3)/2.
EPS«2.*(ANG3*? . *ATAN((FFtfI)*CCTAN(CCM)))

KOSX*{SIN(ANG3-EPS)*CCS (ANG1)ASIN(EPS)*Cui S(ANG2)>/SIN<ANG3)
EQI»ARCUS (KCSX)

PEN«P1/2.-ECI

SEPCI )*ZET(1)*TANCPEN)

K*le1

PRINT 33»K»SEP<1)

FORMAT<5X#15H PARA EL MVtL *11*18h »LA SEPARACION ES»F7,3»4H MM.)
CONTINUE

CONTINUE

PRINT 34

FORMAT (1H .//>

PRINT 111

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

1EL EJE UF GIRU OEL CRISTAL. EN SUS OIFERENTtS NIVELES."»/)
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SAQ*(SIN(ALFAR))**2 114 CONTINUE
SBQ«(SIN(BETAR)>**2 113 CONTINUE
$GQ«(SIN(GAMH))**2 PRINT 150
150 FORMAT (1H »//
QCAs (CUS(ALFAH))**2 @t »/7)
QCB*(COS(BETAR))**2 116 CONTINUE
G0 TC 146
0CG«CCCS(GAMAR))**2
145 DO 126  1*1,N
PRQ*2.*<,CA*gCB*L0G
*1-
IF(1JA)  143*142*143 1171-1
PRINT 122,11
142 IF(IJtT)  145%144*145 ’
122 FORMAT (' COORDENADAS XI PARA REFLEJOS TIPO HM CEt NIVEO",12,/
144 1F(1JC)  14/*146%147 ( )
143 DO 116  K*1*N
KK«K-1 PRINT 127
127 FORMAT (TOX," H K L X1"*/)
PRINT 112,SK
* 1%
112 FORMA! (' CCCRDENACAS xI PARA RLFLEWLS TIPO NHL DEL NiVEL"*12./) 00 123 JT1%6
JJ-J-1
PRINT 117
00 124  K*1,6
117 FORMAT 1I0X,"” K k L X1"./J
KK«K-1
DO 113  J*1*6
AK»KK
JJ-J3-1
Al*11
DO 114  1*1%6
AJ«Jd
11%1-1
PRI«2,*A1*AJ*BRE*CRE*COS (ALFAR)
AK«KK
PRE«2.*AJ*AK*CRE*ARE*CCS(tiETAH)
Al*11
PRA«2, *AK*AT*ARE*t i FiE*COS (GAMAR)
AJ»JJ

* *A | *+TRE* * _ * * * 3
PR1«2. *A1*Aj*BRE~CRE*COS(ALFAH) XICR< 1)*SORT(AbS((AI*AI*tTRE*BRE/SbQ)*(QOA-PRO )4AK*AK*AHE*AHE4Aj*A

o 1J*CRE*CHE*PFi 1+PHE*PRA))
PRE«2#*Aj*Ai \*CRE*AHE*CCS (bETAR)
PRINT 125,AK*Al,AJ,XICR( 1)

PRA»2 . *AK*AI*ARE*bRE*CCSCGA*AR)

125 FORMAT (10X,3F4.0 *7X*F7.3
XICR ( K)*SQHT(At,S((AK*AK*AFiE*ARE/5Ag)* (QCi-PHO)>Al*« I*ETht*tjHEMNAj*A (10X, )

124 CONTINUE
1I*CRE*IKE*PK 1 «pFit«PM))

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

PRINT 151
115 FORMAT (10X,3F4.t,7x,F7.3)
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151

126

147

132

137

135
134

133

152
136

146
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FORMAT (@@nh ./7)

CONTINUE

GO TC 146

00 136 J*1»N

JJ«Jd-1

PRIM 132.3J

FORMA1 (* CGGHCEN ACAS XI PARA Rt"FLEUCS TIPO HKN CU NIVEL",12./)
PRINT 137

FORMAT (10X»w H K L X1"./)
00 133 1*1.6

11M-1

CO 13A K*1.6

KK«K- 1

AK»KK

A1&11

AJmo}

PRI«2,*AlI*Aj*tiRt*CRt*CCb(ALFAR)
PRE«2.*Aj*AK*CRt*ARE*COS(bEIAR)
PRAsS2.*AK*A1*ARE*bRE*CCS (GAKAH)

XICR( J)«SOR1(ABSCC AJ*AJ*CRE*CHE/5GI j)* (Qtti-PNL )4AK* AMANE *AHE4 A1*A
1I*RRE*tThE+PRI4PHE*FRA))

PRIM 135.AK.Al.Au.xKRC J)

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

CONTINU

CONTINUE

PRINT 152

FORMAT (1H ./7)

CONTINUE

CONTINUE

PRIM 35
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35 FORMAT (63H CUCPCENADAS CI1LINURICAS (URR A ESCALA ICC MM) PARA CAO

64

36
37

40

41

39

42

43

3e

50

49

1A NIVEL../)

PRINT 64

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

IP(OISP)  37.36.37

IF(DISC)  39.38.39

READ 40, XC.YC

IF(XC,ET,999,> GC TO 38

FORMAT C2F10.2)

ZEP»(YC/SGRT (UISP**2*XC**2 +U**2))*1C0.
XIP*(SBRT(N.*((DISP**24XC**2*2_ *DISP*SQRT (0§ SP**2+XC**2+YC**2))/(0
LISP**2*XC**2 +YC**2))) )*100.

PRIM 41, XC. YU. ZEP# XIP

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

G0 TO 37

REAC 42, XC.iC

IF(XC-E(1 «999+) GC TO 38

FORMAT (2F10.2)

ZEC»(YC/SQM(UISC**2 +YC**2))*KO .
XIC*SORT(1,4L1SC**2/(CISC**2*YC**2)" (2, *UISt/SCRT(01SC**24YU**2))*
1 CCS(36C.*XC/(2.*3.14159 2*01 se)>)* 1cC.

PRINT 43. XC» YU. /EC» XK

FORMAT (10X.2 FK .2,5X.2F1C.3)

G0 TC 39

CONTINUE

PRINT 50

FORMAT (1H ,//)

PRINT 49

FORMAT (56H ANC1ACUN CE LCS REFLEUUS PGSIbLES HALLAUUS GHAE K AN N
1TE.» )

65
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PRIM 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 GIRA10RIO.
MINERAL * LIVINGSTOMTA
ANOTACION DE LAS CONDICIONES EXPERIMENTALES
RADIACION *1.541/8 CAMARA EMPLEADA * PLANA ( G.C00.MM),
CILINDRICA (R* 26,0648tMM).
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
ALFAT=90.0000000 BE TAR=75, 8000000 GAMAH=9C,000C000 GMDGS
OIMENSIONES DE LA REI) RECIPROCA (N MM)#RAHA ESCALA L=1Q0 MM.
ARE= 5,3430 tiRE=38.4235 CRE= 7.4330

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

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

SEPARACION DEL ORIGEN UE LOS PLANES HECIRRCCOS PAHA LES LIFEHENTES NIVELES,
PARA  ELNIVEL 0. LA SEPARACION ES U.UCC MM,
PARA  ELNIVEL  1# LA SEPARACILN ES -0.0CC MM.
PARA ELNIVEL 2# LA SEPARACION ES -0.000 MM.
PARA ELNIVEL 3# LA SEPARACION ES -0,000 MM.
COORDENADA XI PARA CACA NODO CEL PLANO HtCIPKLCQ» CESLt EL Ejt CE GIRE DEL

cristal, en sus oiferentes NIVELES.

COORDENADAS a! PARA REFLEJOS TIPO FiNL DEL NIVEL O

H K L X1

0. 0. o. 0.000
1. 0. oO. 5.343
2, 0. o 10,686
3. 0. O. 16.029
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4. 0. c. 21.372 1. 1. 3. 24.171
5. 0. 0. 26.715 2. 1. 3. 26.960
0. 0. 1. 7.433 3. 1. 3. 30,400
1. 0, 1. 10.163 4. 1, 3. 34.465
2. 0. 1. 14.436 5. 1. 3. 30.771
3. 0. 1. 19.252 0. 1. 4. 29.732
4. 0. 1. 24.289 1. 1 4. 31.472
®. 0. 1. 29.434 2. ). 4 33.9/2
0. 0, 2 14,866 3. 1. 4. 37.C70
1. c. 2. 16.906 4, 1. 4, 40.651
2. 0. 2. 20.326 5. 1. 4. 44.50C
3, 0. 2. 24.389 0. 1. 5. 37.165
4. 0. 2. 28.873 1. 1. 5. 30.023
5. 0. 2. 33.609 2« 1. 5. 41.113
0. 0. 3. 22.299 3. 1. 5. 43.937
le 0. 3. 24,171 4. 1. 5. 47.199
2. 0. 3. 26.988 5 1. 5. 50.014
3. 0. 3. 30.488
4. 0. 3. 34.465
5. 0. 3. 38.771 -
0. 0. 4. 29.732 COORDENAOAS xI para REFLUFS T1PC HKL DEL M vU 2
1. 0. 4. 31.472
2. 0. 4. 33.972 H K L Xl
3. 0. 4. 37.070
4. 0. 4. 40.651 0. 2. C. U.ucq
5. 0. 4. 44 .580 1. 2. C. 5,343
0. 0. 5. 37.165 2. 2. C. 10.606
1. 0. 5. 38.823 3, 2. C. 16,029
2. 0. 5. 41.113 4. 2. 0. 21.372
3. 0. 5. 43.937 5. 2. C. 26.715
4. 0. -5. 47.199 c. 2. 1. 7.433
5. 0. b5. 50.814 1. 2. 1. 10.163
2. 2. 1. 14.436
3. 2. 1. 19.252
4. 2. 1. 24.209
T XI para reflejos tifo hn 5. 2. 1. 29.434
c. 2. 2. 14.066
h K L X1 1. 2« 2. 16.9¢c6
2. 2. 2. 20.326
0. 1. o. 0.000 3, 2= 2. 24.309
1. 1. o. 5.343 4. 2. 2. 20.073
2. 1. 0. 10.686 5. 2. 2. 33.609
3. 1. o. 16.029 0. 2 3. 22.299
4. 1. o. 21,372 1. 2. 3. 24.1/1
5. 1. o. 26,715 2. 2. 3. 26.900
O« 1. 1. 7.433 3. 2. 3. 30.406
1. 1. 1« 10.163 4. 2. 3. 34.465
2. 1. 1. 14.436 5. 2. 3. 30.771
3.1 .. 19.252 c. 2. 4. 29.732
4. 1. 1- 24.289 1. 2. 4. 31.472
- 1. 1. 29.434 2. 2. 4. 33.972
0. 1 2. 14.066 3, 2. 4. 37.070
1. 1. 2. 16.906 4. 2. 4. 40.651
2. 2. 20.326 5. 2. 4. 44.500
3. it 2. 24.389 0. 2. 5. 37.165
4. 0. 4. 28.873 1. 2. 5. 30.023
8. i . 33.609 2. 2. s, 41.113
-3 22.299 3. 2. 5. 43.937
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27,40 88 8888 153.436
33.05 g . 199,601
39.50 oc 0.00C  194.736
41,C5 oc ) 41,525
N 46.25 8 00 8(%8 153,388
CCORDE NAUAS XI PARA REFLEJOS UFO hNL DEL MvtL 3 46.25 cu 5088 535
Aok oL *1 55.40 8 88 €.000 162,460
56.85 8_(%)8 59.3&3
c. a. 58.70 oc . 167.2
%. 3. 8 C'%ﬁ% 67.05 § 88 0,000 176.043
- 3. ¢ 18.’666 69.1C 0.00C 3,058
3, 3. c 16,029 2.70 % 15 39,045 62,398
4. 3. ¢ 21.3/2 4.45 15 39.045  165.499
b. 3- c. 26.715 %%8 2 15 39,045 134,534
¢ 3- 1 7.433 . 15 39.0 48 45,121
%0 3, 1 10,163 22.80 15 39,045  1J9.C53
. 3 1. 14.436 27,20 15 39,045 168,927
3, 3, j. 19,252 3055 ) 15 39045 146,397
4, 3. % 24289 32.30 % 15 39.045 148,598
b. 3, L. 29.434 35.05 15 39,045 91.057
- 3- 5 - 14.866 38.60 15 39.045  150.618
; -3, 16.986 44.70 15 39.045  *26.429
-3 2. 20.326 53.75 15 39.045 64.976
3. 3. 2. 24.389 66,00 15 39,045 9.407
4.3 2« 26.873 7.90 4 % 77.339  163.229
b. 3. 2. 33.609 6.60 34 95 77.339  122*544
0. 3« 3. 22 299 17.05 34 o5 77.339  163.164
%’ 3, a. 24171 11.60 34 %5 77,339 136.046
3. 3. 26.968 18.80 34 95 77,339 37.449
3. 3. 3l 30.468 19.75 % o5 77.339  130.033
4. 3. 3. 34.465 21,10 34 95 77,339 129,160
b. 3. 3. 38.7/1 23.80 3% 95 77,339 159, C23
9- 3. 4, 29,732 27,75 34 95 77.339 67.737
- 3. 4. 31.472 28.20 34 95 77,339 38,474
2% 3e 4 33.972 29.75 34 95 77.339  162.690
3. 3+ 4. 37.078 30.55 3 9% 77.339  126.767
4. _. 4. 206 bl 31.80 34 95 77,339 69.987
b, 3« 4. 44580 35.30 34 9 77.339 113.764
g2 3 B 37.165 37,65 34 95 77.339 37.437
21' 3. 9> 38.823 40,20 34 95 77,339 102.C01
> 3.5 41.113 42730 34 95 77.339  162.427
3. 3. 5. 43,937 45,50 34 9 77,339 163.173
4. 3e 5. 47.199 46.70 34 9 77.339 75.C54
be 3* = bC .614 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
COCRDENALAS CILINDRICAS (LRR A\ \c0 Wiy rara CALA nivel. 2(7)_;)3 ﬁ gg ;;ggg lgg;ggg
* v , 61.90 34 95 77,339 132,985
¢tTA Xt 63.20 34 95 77.339 67,973
150 §-66 €.000 34,858 64.45 3 95 77339 163,221
be coc C.000  126.315
19,10 c.oc g-yec 28,301
2C.35 c.cc 8'880 199.504 ANOTACION DE LOS REFLEJOS POSIBLES HALLADOS GRAFICAMENTE.
22.70 Q.00 0.000  130.180

* yEL 0 NIVEL 1 NIVEL ? NIVEL 3 NIVEL 4 NIVEL 5
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CALCULO CRISTALOGRAFICO
PROGRAMAS PARA COMPUTADORA ELECTRONICA
FORTRAN BURROUGHS 5500

INTERPRETACION ANALITICA
DE DIAGRAMAS DE CRISTAL GIRATORIO
(ROTATORIO Y OSCILANTE)

El método ront%enolég|co para |a obtencion de dmgramas de cristal giratorig
(rotatorio y oscilante) ha prevalecido en la rontgencristalografia como el mas
eficaz pard determinar las traslaciones reticulareS a lo largo del eje de giro
(Cf.Progr.27). No es sin embargo tan idoneo para lograr la numeragion_de sus
reflejos "de interferencia. Para ésto se recomienda el empleo de radiacion filtrada.

Esa operacion se suele efectuar graficamente, con base en los planos reticula-
res reciprocos (Cf.Progr.28). el programa resuelve analiticamente el problema.a
partir de las dimensiones de la celda elemental directa. En sintesis, e 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, %/ compararlos
con los espama&ios teoricos %ue se dedycen de cada uno de los simbolos posibles,
a partir de las dimensiones de la celda directa.

. En el diagrama de flujo que se adjunta, se aprecia la sucesion de las opera-
ciones, La comparacion de resyltados de ambas Jistas, se hace virtualmente,
auxiliandose con’ gran eficacia del procedimiento grafico para la limitacion de los
reflejos. Esto es muy necesario al' numerar diagramas de cristal oscilante, para
reducir asi considerablemente el numero de Simbolos posibles #Cf.grogr.ZSl).
Todos los simpolos posibles los crea internamente el programa. Se recuerda, para
el caso Igeneral, que Unicamente se han de tener en cuenta los congruentes con la
clase del eje de giro empleado en Ia obtencion del diagrama: si filese en * [001]
Ios,rege,os_ de nlve!] cer% seran de tipo hkO, los de los otros niveles sucesivos Io
seran del tipo hkl, hk2, hk3, ... respectivamente.
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DIAGRAMA DE FLUJO
START

[
PRINT

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

5500 FORTRAN COMPILATION
C CALCULO CRISTALOGRAFICO. PROGRAMA 2i.
C f.j .fabrcgat
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 (RQTaTuRIU U OSCILANTE). CON BASE tN LA ME--
01AGRAMA 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 las opciones de. a/ la longitio de onda (radiacién k alfa fil-
TRAOA) . (1ARJETA 1 DE DATOS)

B/. CLASE DE CAMARA. PIANA tAON LA DISTANCIA CRISTFEL-PLACA).
CILINDRICA (CON EXPRESION DE SU RADI0).(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 GRADOS,MINUTOS 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,

7
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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 COERCENALAS 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 11,- ESPACIADOS CALCULADOS CON UAS$E EN TEDAS LAS PERMUIACIONES POS!
BLES DE LOS INDICES, OLE EL PROGRAM FORM INTERNAMENTE. ESTOS INOICES
se pueden limitar ateclamo las tarjeias y oel programa. nétese
tiE LL EJE DE GIRO MARCARA LOS INDICES DE LtS NIVELES 0.1.2.3.,.,

LA UNIFICACION UL AMBAS TABLAS SE PARA VISUALMEMI» CON BASE EN LCS ESPACI

ADOS (ESPO1 O ESPU2) EXPERIMENTALESVY LOS (tSPLC) CALCULADLS,

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

LOS SIMBOLOS ADYASCEMES SON LtS PROPIOS UE LAS IM EREEHENC1AS OBSERVADAS,
Sp PODRAN VERIFICAR COLOCANDOLOS EN UNA PLANTILLA UE BERNAL CON EL

DIAGRAMA OBTENIDO.

DIMENSION CORX(10Q), CORY(100).tSPCU1C0),E5PL2(1CU)

DIMENSIQN S(1Q)»T(1Q)»1(10)

CAMBIAR ESTA TARJETA (NsbH) SEGUN EL NUMERO CONCRETO UE PARES DE COORUENA
NA5ET

READ i. ALAMB

FORMAT (F 7.5)

[

READ 2.MIN.MEN.MAN.MLN.A.B.C.AB.AC.AD.BH.bC.HD.CC.CU.CE

2 FORMAT(3AA»A3*3F9,6.3(FA*U*F3,C»Fb.2))

[=N

o O
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SUM*AB*60 . 10
SUM=SUM+AC 1
SUH*SUM*60 . 12
SUM*SUM+AC 13
ALFA«SUN/2006261».tiCé2 n
SUM1«BB*60. Ib
SUMUSUMI +HC 16
SUMI»SGMI*6U, 17
SUH1*SUM1+Bi 18
BETA=SUMI/2C626A.0C62 nw
5UP2aCC*6C. 20
SOM2.S0M2+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
FORMAT (1X.3AA,A3.3F10,b.9 X3(F<,0.P3.0.Fb.2.2X),7/) 26

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

1i Cola plana o cilindricay q In el otro. 20
READ 3. CISP. DISC 29

FORMAT C2F8.5) 30
REAU 9» (CCRX(M). CCRY(M). M=1,N) 31
FORMATC2F10.2) 32
DETERMINACION CE LCSESPACIADOSO OBSERVADOS 33
IF (DISP) b,be<6 3a
IF (DISC) H.ti.7 35
DO 18 Jal.N 36
ARP«(ATAN((SQRT(CURX(J)**24CURY (JI)**2))/(UISP)))/2 37
HRP=2*SIN(AHP) 38

ESPOK J)«ALAMti/BRP 39
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26

21
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31
32
30

25
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CONTINUE

G0 10 10

00 8 J* 1*N

AHR*COS (COPX(J)/U1SC)*COS(ATAN(CORY (J)/01SC))
BRR*(ATAN(SQHT (I ./(ARR)**2-1.)))/2
URR*2*51N(BHR>

ESPU2CJ)=ALANB/URN

CONTINUE

DETERMINACION DE LCS ESPACIADOS 0 CALCULADOS
COSASCOSCALFA)

COSH=CQS(6ETA)

COSCSCCSCGAMA)

SENASSINCALFA)

SENbsSIN(BETA)

SENCSSIN(GAMA)

PRINT 50

FORMAT (19h LJE DE GIRC 010 ./)

PRINT 20

FORMAT C33H TABLA | . ESPACIADOS UBSEHVAUOS */)
PRINT 21

FORMAT (51H X Y LSPQ1 ESPC2 )

D0 30  J”1*N
IFILSPC1(J).Eti.0) GO TO 31

PRINT 22* CORX(J).CORY(J)*ESPU1(J)

FORMAT (2C2X.F 1(J.2)»7X*F1C.5»5X*3H - )
PHINT 32% CORX(J).CUHY(J).ESP02(J)
FORMAT (2(2X.F10.2)*1CX.3H - .6X.F10.5)
CUNT INUL

PHINT 25

FORMAT C1H .//)

40
1)
42
43
44
45
46
47
«a
49
50
51
52
53
54
5b
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

2

24

23
202
241
200
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SE HARA VISUALICENTE LA COMPARACION ENTRE LOS DCutiS) Y LUS CCCALC) PARA

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

HAS (TABLA DCCN LAS DE LAS A ULTIMAS (TABLA I1).

PRINT 2/

PRINT 2A

FORMAT (35H TABLA Il . ESPACIADOS CALCULADOS. ./)
FORMAT (41X.29H ESPC S T U /)

00 200 1*1%6

DO 201  J*1*3

D0 2c2  K*1+*6

SCI)*1-1

T(I)*I-1

UCK)*K-1

FUM« . ~COSA**2-CCSB**2-C0OSC**242*CUSA*COSb*COSC
AA<((S(1)/A)**2)* (SENA**2)
AB*((T(§)/B)**2)* (SENB**2)
AC*((U(K)/C)**2)* (SENC**2)

A0« ((2*T(JI)*U(K))/ (B*C))*(COSA-COSB*CCSC)
AE*((2*UIK)*S(1))/(C*A))*(CCSB-CUSC*CCSA)
AH*((2*S(1)*T(J)>/CA*B))*(CGSC-CO5A*CPSB)
DEN*SQRT (AA +A84AC-AD-AF . -AR)

IF(OEN.EU.C) GO TO 2C2

ESPCsp UM/DEN

PRINT 23* ESPC. SCI). TCJ). U(CK)

FORMAT <A3X*HC.5*5X*3FA.0)

CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE

sToP

ENO

81

72
73
7A
75
76
7
76
79
80
81
82
83
64
65
66
67
86
89
90
91
92
93

95
96
97
90
99
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LIVINGSTONITA

EJE DE GIRO

TABLA

010
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29.76560

A.01260

I , ESPACIADOS OBSERVADOS

X

9.60
13,25
15.85
19.10
20.35
22.70
27.40
33.05
39.50
41.05
46.25
50.10
55.40
56.85
58.70
67.05
69.10
2.70
4.45
10.20
12.80
22.80
27.20
30.55
32.30
35.05
38.60
44.70
53.75
66.00
7.90
8.60
11.05
11.60
18.80
19.75
21.10
23.80
27.75
28.20
29.75
30.55
31.80
35.30
37.65
40.20
42.30
45.50
46.70
48*30
49.90
50.90

Y

[eleloNeololoololololololoNo}le)
[ojoloNololololololololololoo)
OO0 O0OO0O0OO0O0O0OO0OOO0OOO00O

ESPO1

21.39600 90.

ESP02

4.63707
3.37389
2.83128
2.36311
2.22352
2.00363
1.66004
1.41750
1.21517
1.17693
1.11162
1.19783
1.35157
1.40299
1.47598
1.95985
2.13954
3.78430
3.63500
2.95257
2.65361
1.83259
1.60468
1.46718
1.40516
1.31903
1.22494
1.09803
1.27751
1.74864
1.74862
1.73885
1.70005
1.69048
1.54801
1.52804
1.49964
1.44339
1.36419
1.35550
1.32612
1.31134
1.28876
1.22915
1.19216
1.15477
1.12610
1.09453
1,10945
1,13026
1.15215
1.16640

0. 0.00

104.12.

0.00

90,

0. 0,00
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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 11 # ESPACIADOS CALCULADOS.
ESPC

20.10848
10,05424
6,70283
5.02712
4.02170
3,89000
3.81919
3.62793
3.36445
3,07650
2.79604
1.94500
1.93596
1.90959
1.86795
1.81396
1.75098
27,97443
14.70730
8.79954
6.18366
4.74921
3.84997
3.85292
3.76068
3.55785
3.29266
3.00936
2.73638
1.94031
1.92821
1.89916
1.85538
1.79990
1.73603
13.98722
10.35350
7.35365
5.53830
4.39977
3.63551
3.74776
3.64146
3.43853
3,18324
2.91429
2.65611
1.92646

0.

—
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83512

.77893

71499

.32481

76380

.12840
,90243
.03120
.40186
,59013
47787
.28424
.04724
,79923
.56078
.90402
.88669
.85387
,80791
.75176
.66850

99361
15373
17675

.33680
.67682
.16677
.39951
.28812
.10985

89576
67209
45588

.87388
.85457
.82073
.77469
.71927
.65736

59489
07804
44729

.85510
.35278

94146

.19388
.08606

92797
73822
53964
34621

.83715
.81632
.78203
.73650
.68240
.62239
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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 %rado
de coincidencia entre las intensidades de los reflejos que se hayan registrado
sobre una placa fotografica al someter la muestra a un haz de rayos X, y las
intensidades_ calculadas que resultarian si se sometiese en iguales condiciones la
estructura hipotética.

Las intensidades que se calculan son magnitudes relativas, ,(1ue se vinculan a
las observadas mediante un factor K constante. Para dicho calculo se admiten
expresiones con cierto_numero de factores influyentes sobre la intensidad del
reflejo; no en su posicion geométrica, que depende solo de la ecuacion de Bragg.
Las ‘expresiones varian sus términos con el método rontgienograflco empleado y
con el grado de aproximacion que se espere. Por lo general son

I"K.P.L.D.M.T.A.F2 . E.W

Dada la complejidad de su calculo, resulta muy conveniente su aplicacion a las
computadoras electronicas actuales.

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

Se puede prescindir de €l practicamente, ya que influye por igual en todos
los reflejos.

En un segundo calculo de afinacion, entraria con la forma

K= 2 1°<
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P - FACTOR DE POLARIZACION. Aunque el haz primario de los rayos X se
considera no polarizado, si lo es el secundario después de haber sido difractado

ﬁor la red cristalina, Su grado de polarizacion depende del &ngulo segin el cual
aya difractado o difundido.

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

Su vector eléctrico vibra en toda direccion _perﬁ)endicular a su trayectoria;
mas puede referirse a dos vectores componentes iguales y mutuamente normales,

con amplitudes_proporcionales a\/ 2 /2 . La componente que yecze el pl%o
reticular cristalino no sufre variacion; mas la vertical a él es ("V272) eos 20,

lllgtql?gcilg C%r%er cero en un haz difractado de 20 = 90°, En estas condiciones s0lo
ponente horizontal. Por lo general.
P=(+e0s220)/2 =1- 2sen2 0+2 Sen4 o
que expresado en funcion de las coordenadas cilindricas,
P=1- %(E2 +12) +*8 (2 +f2)2

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

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

|0 En el método de Laue: 1/ sen20
El factor L es peculiar a este procedimiento.

20 En el método de polvo: 1/(2 sen20 eos 0) = l/(sen 2 0 sen 0)
30 En los métodos de cristal giratorio y difractométrieo:

L = I/(sen 0 eos 0)
40 En los métodos de Weissenberg y de Jong-Bouman:

L = 1/ e0s jueos v eos y
Con ji complemento del dngulo entre el eje de giro y el haz incidente.

v complemento del semiangulo del cono de difraccion para el nivel
n

7 p_ro;lleccién de 2 o (entre los haces incidente y reflejado) sobre el
nivel o.

Esta expresion se aplica a las condiciones experimentales:
al Haz normal: (u=0)
L2 = 1/(sen20 —send0 —fn/4)
b/ Equi-inclinacion: (I = —p)
L2 = 1/(sen20 —send0 —{fn/4)(I —sen20))
¢/ Anti-equi-inclinacion (s¢ pone M=)

L2 = I/(sen20 - send0 -(fn/48 sen20)
d/ Caso general (equi-cono de Jong-B.) (sen li ='sen v —fn)
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L2 = 4/(4 eos2ji e0s2v —{eos2 + eos2v | 2)2)
50 En el método de precesion de Buerger (Mackay):

L2 = 1fif2 sen2/x, ju= &ngulo de precesion.

EXPRESIONES AUXILIARES:

0 puede calcularse para cada tema hkl a partir de la expresion:

sen20 = R(I)h2 + R(22)k2 + R(33)l2 + R(12)hk + R(13)hl + R(23)kI
con R(I)=(--2, O
2

R(lZ):-;(-Z- a*b* cosy* , O
f para un giro en derredor del eje de zona uvw,
f2 = (4R(11)R(22)R(33) -R(L1)R2 (23) -R(22)R2(13) -R(33)R2(12)
+ R(23)R(13)R(12)) / DEN
DEN = (U2(R(22)R(33)-R2(23)/4)+VW(R(12)R(13)I2—R(11)R(23)

AV2(R(11)R(33)-R2( 13)/4)+UW(R(12)R (23)12-R (22)R(13))
A2(R(L1R(22)-R 2(12)/4)+UV(R(13)R(23)12—R(33)R(12)))

y para un tipo de reflejo hkl en un nivel n,

Mm=fie(hU+kV+1W
=4 (sen20h - f£)

OBSERVACION: Ambas expresiones Py L se suelen dar simultaneamente por su

producto PL, y aun multiplicarlas por un factor geométrico como 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 atomo 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 difusion del atomo total.

A6=0,D seria i>%ual al niimero atomico; mas luego decrece rapidamente con
el aumento de sen 6/ X,

Para el calculo mediante computadora electronica se puede emplear la
funcion de Forsyth y Wells (Acta Cryst. 12(1959)412),

f(x) = A exp(—ax2) + B exp(—hx2) + C

aplicando solo los dos primeros términos_del 20 miembro para la radiacion de
uKa, y todo para la radiacion de MoKa. En esa expresion, X = sen# /7.

A, a B, b, C=se pueden consultar en las tablas adjuntas, del citado trabajo.
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Tabla Il
FACTOR DE MULTIPLICIDAD, M

Grupos de
SINGONIA orientacion |[|) difraccion OO OkO 001 Okl Okk hOl hOh hkO hhO hkl hhl hhh

4/m 32Im
43m 4/m 32Im 6 6 6 24 12 24 12 U 1 8 24 8

432

i3 2’3 66 6 1 2 L oL L LW AU 8

6/m 2im 2/m

gm?n 6m2m2m 6 6 2 12 6 12 12 122 6 24 1 1

622

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

6

32im
am 32Im 6 6 6 12 6 12 6 12 6 12 6 2

32
3

3

CUBICA
C

O~ POPOW

EXAGHONAL

Ol N~ PDCWO —

Red

el
Gl B~ PO W

TRIGONAL
T

g 2im
m
Red 39

g 6 6 2 6 6 6 6 6 6 6 6 6

4/m 2im 2/m

42m
amm 4/m 2/m 2/m 4 4 2 8§ 8 8 8 8 4 6 8 8

TETRAGONAL 422
Q 4m
! o $ 4 2 8 § 8 8 4 4 8 8 8

4

ORTOCLINICA 2im 2Im 2fm

mm2
R 222

32/m 6 6 2 12 6 6 6 12 6 12 12 12

dm2m2m 2 2 2 4 4 4 4 4 4 8 § 8

MONOCLINICA é 4 | a pos. 4 4 2 2

2/m
M m 24 os.
s 2 p 2 2 2 4 4 2244444

TRICLINICA 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2
A
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Existe una revision posterior de estas constantes analiticas: LEE.J.D. y
PAKES.HW.— Revised analytic constants for atomic scatering factors. Acta
Cryst. A25 (1969) 712,

Estos factores de difusion atomica se pueden obtener también a partir de un

Bolinomio de 90 8rado, con los coeficientes dados por Brusentsev,.A. (Soviet
hys. Cryst. 8.3 (1963) 263) en funcion de Z.

M - FACTOR DE MULTIPLICIDAD. EI movimiento de un cristal durante su
irradiacion aumenta Ia_P_roporuo_n de caras en posicion de reflejar, y por lo tanto
la posibilidad de intensificar la difraccion seglin su grado de simétria de aquel.

Este factor es

M=1 Mét. de Laue, de ionizacion, de Weissenberg, Sauter
Schiebold,

2 Jong Bouman y precision

1 Método de cristal giratorio: oscilacion. En caso del procedi-
miento de rotacion, M = N para reflejos generales, y M = 2N
para los demas, siendo N el Fenodo del eje de giro.

Tratandose de diagramas de polvo, este factor suele ser mayor, cual se puede
ver en la tabla I1.

T - FACTOR DE TEMPERATURA. Debido a la agitacion térmica, los atomos
vibran en derredor de las posiciones de equilibrio que tienen en el reticulo crista-
lino. Este movimiento, que se restringe en el cero absoluto para dar difracciones

nitidas, se incrementa con la temperatura, llegando a debilitar y difundir sus
intensidades.

Debye calculd el factor de temperatura en siendo M = B(sen20)/A2. B
es.a su vez funcion de otras magnitudes; mas para el objeto perseguido por un
crlstalo?rafo, lo mejor es limitar a ésa la extencion de [a funcion, buscando en
tablas los valores empiricos asignados para B en vibracion isotropa (en cristales
clbicos). Cf. TABLA. Luego se podra determinar exactamente B a partir de la
estructura ya establecida, calculando ese coeficiente en sus vibraciones aniso-
tropas concretas. Los valores de B son por lo general magnitudes comprendidas
entre o'y 2 con gradacion aproximada en funcion de la dureza de la sustancia.

Los factores de temperatura de cada atomo se pueden multiplicar por sus

respectivos factores de difusion atomica antes de efectuar el producto total de la
expresion de intensidades.
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Tabla 111
COEFICIENTES DE DEBYE, B

Calculados para temperatura ambiente, segln los limites de las
temperaturas caracteristicas halladas experimentalmente.

Elementos con estructuras Elementos con estructuras

cubicas no clbicas
Li 4.99 1.81 Be 0.165 - 0.065
Na 6.075 181 Mg 1.285 ; 0.885
K 7.90 2.82 n 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
Ay 0.58 : 0.505 Gd 0.815
Al 0625 - 0.405 U 0.295
Ca 1.44 : 1.305 B 0.075 : 0.006
Sr 1545 1.355 Ga 2.775 : 0.685
Ba 1.68 In 451 - 1.58
Al 0.645 - 0.47 Tl 1.645 : 1.515
Th 0.61 . 0.435 Ti 0.45 - 0.26
C (diam) 0.023 - o0.012 Zr 0.475 - 035
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 Sh 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 0355 - 0.185 Ru 0.15 - 0.125
Ni 0295 - 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 o _ o
**) Practicamente 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 dificil de determinar, y como actua en sentido contrario al de temperatura

(también _de célculo complicado e inseguro) se suele prescindir de ambos en los
casos ordinarios.

Su calculo es muy especializado para cada forma de cristal. Si éste llegase a
tener aspecto cilindrico, o tratdndose de las barritas confeccionadas ,para el
método de polvo, su determinacion se hace mas sencilla, La accion de los rayos

X distingue en_estos casos tres zonas de accion, segin Bradley (Proc. Phys.
Soc.(London) 47(1935)879).

El coeficiente de transmision A es,

/

a
unRn
n=I|

a(liR) 1 +b(iR) 2+ C(UR) 3+ ...
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1 log(see +tgo)
a 7 l-——xeotgo ")
k

b="( sen 20)

i( 1.3 2 1_+1Iog(sego+tgo)

‘: ™ ol seg0 tgo
debiendo tenerse en cuenta que para 0 = 0oy 0 = 90°,
A=-(iRy-4 ——— (MR)~3
m 107T

Estos coeficientes de la expresion anterior (a,b,c) se hallan tabulados en las
Tablas Internacionales, vol.1l, pag. 229.

R

p
Luego de calculado el coeficiente A de transmision, se pasa al A* de absor-

radio del cilindro de polvo irradiado

coeficiente de absorcion lineal.

cion,
A* =-

para multiplicarlo directamente por los otros factores de intensidad.

CALCULO DEL COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL, m=

. El coeficiente de absorcion lineal de una sustancia es el producto de su den-
sidad p por su coeficiente de absorcion de masa ju*= "
P

m=p (pa +p(~V p<T>+—=9gX p<7>

Asi por ejemplo, en el mineral durangita. Na(Al, 2 Fe) [~F.0 | As04)
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p = 3921
p = porcentajes analiticos de sus elementos

= coeficiente de absorcion en masa para Cuk a

% Mip P (MIp)

As 34.19 76.50 261553
Al 10.79 48.70 525.47
Na 11.01 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= 3921 56.7287 = 2224332 Cms-1

Erown en Paiser (1960) da como factor de absorcion para casos analogos al
tratado exp( —pt see 6).

F - FACTOR DE ESTRUCTURA. EI factor de estructura est4 condicionado a
la reiteracion de los motivos moleculares (o atomicos), por las traslaciones de la
red. Cada atomo del motivo puede considerarse como origen de una red de
?untos idénticos, de modo que el cristal puede tenerse como el conjunto de
todas esas redes interpenetrantes, de idénticas dimensiones y orientacion seme-
jante. Sus respectivos espacios_ interplanares son los mismos, e idénticos los
angulos de reflexion. La difraccion resultante de dos series de planos no esta en
fase, aunque las dos ondas difractadas tengan el mismo periodo y la misma lon-
gitud: su amplitud resulta de su interferencia parcial.

Se llama factor de estructura F(hkl) al efecto de la ordenacion atomica sobre

Ié(iﬁ_tﬁnsidad de las difracciones. En 'la expresion de intensidades entra como
2(hjl).

K(hkl) =f,. el*> + f2. +f3. +... +fN.e™N +~ N .g"N
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Aqui fA representa al factor D de difusion atomica,
para cada uno de los &tomos integrantes.

Esta expresion puede darse en forma trigonométrica,

F(hKI) 2

Bercoov + kyN + 1zN)Yj2  Nsen 2iruan + kyN + [z
A B

=X fNAN] +[ X fN Bn)

fB.,

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

XN” AN”ZN son las coordenadas del atomo N en la celda elemental, expresadas
como fraccion de sus traslaciones.
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la_doble suma se refiere; una, a las posiciones de los atomos (factor
trigonometrico o geomeétrico): la otra, a las especies de atomos
(factor f de forma).

La expresion general del factor de estructura F tiene sus aplicaciones especiales a
los diferentes grupos espaciales. Asi, la presencia de centro de simetria elimina
los_términos seno, la de éste_con otros elementos de simetria crea un coeficiente
0 factor de posiciones atomicas analogas, etc. Se pueden consultar esas formas
especializadas de F para cada uno de los grupos de simetria, en el Vol.l de las
Tablas Internacionales.

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

—un coeficiente numérico o factor de posiciones equivalentes generales, que
habra de dividirse por el nimero concreto (POS) de posiciones equivalentes del
atomo en cuestion, y

— un factor de simetria, indicado por la parte restante de la expresion.

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. Asi se tienen unas aprecia-

ciones que corresponden a una serie de niveles de la red reciproca, cada uno con
una escala arbitraria

Sea Fr el valor observado en el nivel i, Fhj , cuyo factor de escala fuese
Ki. Su valor referido a la escala coman seria KiFhi.

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

Owston da el factor de correccion

= A(medida) (1 —K eos 6) K = constante empirica.

con signo dependiente del lado del diagrama en el que la mancha se
extiende 0 Se contrae.
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EJEMPLOS DE CALCULO

En los programas que siguen se propone como ejemplo el calculo primario de
los factores de estructura y de las intensidades del mineral Livingstonita,
HyShaS8, grupo espacial Cz/c, C(2h)e, Num. 15, segunda posicion, de las tablas
Internacionales, con base en su diagrama de polvo. El calculo se trata en su
forma més generalizada para poderlo aplicar a otros casos.

En los primeros programas se calculan por separado:
l /élguna)ls constantes necesarias. (Perfora tarjetas para ser utilizadas en los
emas).
[I. Factores de Lorentz y de polarizacion
1. Factor de difusion atomica.
IV. Factor de multiplicidad.
V. Factor de temperatura.
VI. Factor de absorcion.

reuniéndolos |uego en uno solo con el factor de estructura, que es el definitivo para
el calculo de intensidades, y funciona independientemente de los demas.

Se prescinde de los otros factores citados en las paginas anteriores, por ser
peculiares a un metodo roentgenologico especial o propios de un calculo’ secun-
dario de afinacion.

Calculase finalmente la centrosimetria de la red.

NOTA: EI factor de estructura del %rug)o considerado tiene solo componente A
en el programa A(L)), tarjetas 144-165, con B=0. En caso de requerir también
a componente B (en el programa serfa B(L)), se calculara de modo analogo.

NOTA: Para la reduccion de las intensidades FSQ a porcentajes, se habrd de
tomar el mayor valor de FSQ como 100. Una indicacion valiosa es el compararlo
con el correspondiente a la intensidad observada como mas intensa; mas de no
resultar correcto, se habria de correr de nuevo el programa con base en el FSQ
ya conocido como mayor.

En los comentarios que encabezan cada programa se encuentra indicacion de
las tarjetas de entrada requerida para su funcionamiento.
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B5500 FORTRAN COMPILATION

CALCULO CRISTALOGRAFICO,
CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES ThETA ( EN GRADOS)> SEN ThETA/LAMBDA/

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

f.j .fabregat guincharo,

FORTRAN, BURROUGHS 5500,

TARJETAS OE DATOS
TAtIJETA It- CONSTANTES RETICULARES RECIPROCAS DEL CRISTAL (LOS ANGULOS
POR SUS COSENOS).(FORMATO 2)
TARJETA 2.- LONGITUD DE ONDA EMPLEADA, (FORMATO 1),

TArtjeTA 3,- METODO ROENTGENuGRAFICO UTILIZADO/ mET.(FORMATO 6)

1 = METODOSDE LAUE

2 = METODOSOE POLVO

3 = METODOS DE CRISTAL GIRATORIO (OSCILACION) Y DIFRACTOMETR,
4 - METODO DE CRISTAL GIRATORIO. ROTACION,

5 = METODO DE WEISSENBERG, HAz NORMAL

6 = 1D, EQUI-INCLINACION

7= ID. ANTI-EOQUI-INCLINACION

6 a 1D, 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 000 .
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 8 FORMAT(14)
9 FACTORES SIGUIENTES. READ 6#P#V#¢#GIK
c 6 FORMAT (4F4.0)
c " " 40 READ 3# S# T# U
c 3 FORMAT (3M.0)
IF(S.EQ. 999*) GU TU 15
DIMENSION AS(3)# COSASU) R11«CALAM2*AS(1)>**2
READ 2#ALE#AL I#ALQ#ALU*AS(1)#AS(2)#AS(3)#CGSAS(1)#CQSAS(2)#COSAS R22=(ALaM2*AS(2))**2
13 R3Js (AL&aM2*AS(3))**2
PRINT 16 R12» ((ALAMPA*2)/2.)*AS(1)*A$(2)*COSASC3)
16 FORMAT (" CALCULO UE INTENSIDADES. PRUGRAMA PRIMERO"#/) R23a((ALAM2**2)/2.)*AS(2)*AS(3)*COSAS(I)
PRINT 17 R31=((ALAM2**2)/2,)*AS(1)*AS(3)*CUSAS(2)
17 FORMAT (" CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES# THETA# SEN TH# (SEN TH SENQsR11*S**2+R22*T**2+R33*U**2*R12*S*T+R31*S*U+R23*T*U
1)**24# 2ETQ# XIQ. “#/) SE=SQRT(SENO)

2 FURMAT (3A4#A3#3F9,6#3H2.8) ES=SE**2

PRINT 7#ALE#ALI#ALO#ALU TH=ARSIN(SE)

7 FORMAT(9H MINERALS#3A4#A3/) GO TO (16#18# 18# 18# 14# 14# 14# 14# 1A ) MET

READ 1#ALAMT C CALCULO DE ZET PARA UN EJE uE GIRO PVW

PRINT 5#ALAMB 14 NUM=4.*R11*R22*R33-(R23**2)*R11-(R31**2)*R22-(R12**2) *R33*R23*H31*

5 FORMAT(8H LAM9DA=#F10.6 //) IR12

1 FORMAT CF1C.6) DEN=(P**2)*(R22*R33-(R23/2)**2)+V*W*((R12*R31)/2-RI1*K23)

ALAM2= . 5*ALAMO 1*CV**2)* (R11*R33- (R31/2) **2) 4P*W*((R12*R23)/2-R22*R31)

PRINT 10 2+ (WF*2)* (RIT*R22- (R12/2)**2) +P*V*((R31*R23) /2-R33*R12)
10 FORMAT (60H A* H* c* COs ALFA* COS RETA* COS G ZQ1»(NUM/DEN)
1AMA*/ )

ZEQrZQI* ((S*P+T*V+U*W)**2)
PRINT BI#AS(1)#«S(2)#AS(3)#CUSAS(I )#COSAS(2)#COSAS(3) c CALCULO DE XI PARA EL MISMO EJE PVW DE GIRO.

11 FORMAT (3F9.6# JF12.5///; X1Q=A, * (SENQ-ZEQ)

PRINT 9 13 PRINT4# S#H T# U# THH#SEH#ESH#ZEQ#XI Q

9 FORMAT(2X# 77rt S T U TH SE ES 2ETg 4 FORMAT (2X#3F4.0# 5F10.6)

1 AlU #/) PUNCH 20# S# T# U# SE# ES#TH# ZEQ# XIQ
READ 8# MET

20 FORMAT i2X#3F4.0*3X»5F10.6)
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SO TO 10 calculo de Intensidades, prograna primero
18 PRINT 19/ S/ T* U* TH* SE, ES CALCULO DE CONSTANTES AUXILIARES* ThETA* SEN TH* (SEN Th)**2* (ETQ* XIQ.
19 FORMAT (2X/3FA.0/3F10.6) MINERAL«LIVINGSTUMTA

PUNCH 21/ 5/ 1/ U/ SE/ ES/ TH LAMBDA*  1.541780
21 FURMAT (2X/3F4.0/3H0.6)

GU 10 40 A* o* c* COS ALFA* COS titTA* CCS GAMA*
15 CONTINUE 0,034640 0,249200 0.043210 0.00000 C.24531 0,00000
STOP
END s T 0 TH SE ES
0, 0, 4, 0.149211 0.148650 0.022099
«A. 0. 4, 0.178602 0.177654 0.031561
i 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
<. 1. 5, 0.310676 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, o+ 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
o2 1, 9, 0.396920 0.386580 0,149444
-1§, 0, 8. 0.437362 0.423551 0.179396
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
< 1 C.468084 0.451091 0,204205

0.462264 0.445975 0.198094
, 0.453532 0.438143 0.191969
11, 0.606666 0.570131 0.325050

o
—OOoRPRP
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B5500 FCHTHAN COMPILATION

CALCULO CRISTALOGRAFICO,

CALCULO DE LOS FACTORES UE LUHEnTZ | POLARIZACION

f.j .fabhegat guincharo.

FORTRAN. BURROUGHS *5500 .

TARJETAS DE DATOS

TARJETA 1." INCICACICN DEL METCiiii HOENTGENCURAHCO (METI EMPLEADO.(FOR-
HATO 73),

I * METODOS OE LAUE
2 » METODOS CE PULVQ

3 m METODO UE CRISTAL GIRATORIO, OSCILACION,
A s METODO Dt CRISTAL GIRATORIO, ROTACION,

5 = METQOC DE kUSSENBIHG. HAZ NUHMAL

6 a 1C. EQUI-InCLINACIUN
7 a 10* AN 11-EQOi-INCLINACLQN
8 3 ID. CASU GENERAL

9 a METODO OE PRECESION DE bUEHUER.
TARJETA 2,- EJE OE GIRO PVN DEL CHISTAL Y GROEN GIR OE UICHU EJE, (FOR.77)
CLANOC MET = 1 A 3. SE PONDRAN CEROS,
CLANOC MET » 5 A 9. SE REQUERE PVW.
SE PHIEQE PRESCINDIR OE GIR PARA EL CALCULO OE ESTE FACTOR,
TARJETA 3.- LOS ANGULOS MU Y NU EN GRADUS y FRACCION DECIMAL* QUE SE HU-
hieren empleado en el procedimiento de weissenherg,(formato 7a>. en
LOS OTROS PROCEDIMIENTOS SE SUPONE EL HAZ NORMAL. DE EMPLEAR ESOS ANGUL
LOS TAMBIEN EN ESTOS* HABRIA QUC AHREGLAR EL PROGRAMA,
ASI* SOLO SE REQUIEREN DICHOS VALORES CIANUO SEA MET«fl (EN LOS 5.

6 Y 7 OE WEISSENWERG SE EMPLEAN LAS COORDENADAS CILINCHICAS),

o o o o

o o O O

65

66

73

s

7A

75

67

68

*9
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En TaUU OThC CASO SE PGUNOHA LA TARJETA CON 0, O,

TARJETA 4,- el ANGULO (-MU) DE PRECESION,(FCHMATO 75). SCLC SE REQUIERE
CUANDO MET*9. £N TODO OTRO CASO SE PONDRA LA TAHJEIA CON O,

TARJETA 5 Y S$,- CCN EL PAGUETE QL 1AHJEIAS P¢KrUNADAS PLH tL PROGRAMA
ANTERIOR (NO. *15).

ULTIMA TARJETA.™ CCN 999¢ EN SUS COLUMNAS 3 A 6* PAHA INOICAR EL FINAL,

PRINT 65

FORMAT (" CALCOLO CE INTENSIDADES, PROGRAMA SEGUNDO »*/)
PRINT 66

FORMAT (" FACTORES OE POLARIZACION y OE I1UREMZ "*/J
READ 73* MET

FORMAT (1°I1

READ 77* P* w» H* GIR

FORMAT 1AFA.0O)

READ 7A, BMU* HNL

FORMAT (2F12.5)

READ 75*% CMU

FORMAT (F12.5)

PRINT 67» MET

FORMAT (« METODO RCENTGENOGRAFICO EMPLEAUU = *.1A*/)
IF(MET.NE,7) «0 TO 69
PRINT 68% BMU* BNU

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

1F9.5%//)

GO TO 71

IF(MET,Nt,8) GO TO 71

111
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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 continue
IF(S.E0 .999.) GO TO 52
IF(i.-SE) 53*55.55
55 CUA*SE**2

FACTOR CF. PCLAHIZACION
PGL«< 1. +CCOS(2.*Th))**2)/2.

FACTOR OE LORENTZ
ZETN«SGHT (ZEC)
G0 TO (56,57.56*5d*59*60.61.62*63). MET
A, PARA EL METCOC CE LAUE
56 PLO* 1,/CUA
GO TC 64
B, PARA FL METCUC CE POLVU
57 PLO*2./(((SIN(TH))**2)*C0S(Th))
GO TG 64
C, PARA METODOS UE CRISTAL GIRATOH1U Y G1FRACTOmETHI CO
58 CTH*CQ5(TH)

59

61

62

63
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PLOal ./ (SF:*CrH)

GO TO 64

0. PARA WEISSENBEHG. HAZ NORMAL .
PLO«SURT(N./(CLA-CLA**2-ZETN/4. ))

G0 TO 64

E, PARA WEISSENBERG. EQUI-INCLINAC IUN.
PLQ*SQRT(N./(CLA-CLA**2 ((ZEIN/4. )*C 1.-CUA))))
GO TO 64

F, PARA NEiSSENDERG. ANTI-EFIUI- INCLINAC ION,
PLO*SQRTn./(CIA"CIA**2-(ZETN/4. )*ClIA) )

GO TO 64

G, PARA WEISSENtiERG. CASO GENERAL (Y EGUI-CUNC OC JtNi-bCIIMAN)

RAMeBMU*I .57C7963/9C.

RAN«BNO*1.5707963/90,

COMICOS (RAM)

CONsSCOS(RAN)
PLO*SURH4,/(4,*(CCM**2)*(CON**2) - (CCM*CUN-X1Qj**2))
GO TC 64

H, PARA F.L MtITCUC CE PRECESION OF PLERGEM.

RBNb CNO*1570/963/90*

SEM«SIN(RUN)

PLOS.SIJRT (1 ./<Ale* (SEM**2 )))

CONJUNTO DE AMOOS FACTORES

64

76
53

52

ZZ*POL*PI0
PRINT 76» S» 1. 0 POL. PIC* ZZ

FORMAT <2X,3F4.0.3x.2Ft0.6,3X.F10.6)
CONTINUE

GO TC 71
CONTINUE

113

Al
42
43

45
46
47
4o
49
50
51

53
54
55
56

57
59
61

63
64

63
ft6

60
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CALCULO OE INTENSIOAUES. 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 41.676775 37,776446
*A. 0. 6. C.H9U354 35.403338 31.521507
o. o. 6. 0.9C5498 41.261422 37,362137
2x 1. 3. 0.899765 38,835811 34.94 300-6
6. 1. 3. 0.664974 20.524923 24,673 305
6e 1. 1e 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. O. 0.815720 20.561438 16.772360
8. o. 8. 0.779387 16.948213 13,209217
x 1. 7. 0.805543 19.415134 15.639719
4. 0. 8. 0.814104 2C.371175 16,584255
e12. 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, 0-7C5852 12.320206 8.69624C
«10. 1. 9. 0.669204 1C,753526 7 ,1963C3
*14. 1. 5. 0.6760C1 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

o O O
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B5500 FORTRAN COHP1LATION

PROGRAMA PARA EL CALCULO OE INTENSIDADES

FACTOR DE DIFUSION ATOMICA (FACTOR DE FORMA). FR

F.J.FABKEGAT GUINCHARC.

FORTRAN - BUHROUGhS 55CU

TARJETAS DE DATOS
TARJETA 1t- RADIACION RON EMPLEADA
ROM = 1. RADIACION Dt CU K ALFA
RON = 2. RADIACION DE Mi K ALFA
NUMERO M OE ESPECIES DE A10MUS , (FQHMATU Al).
TARJETA 2M,- TARJETAS CON LOS VALORES CE LA IARLA OE FORSYTH Y WELLS (AC-
TA CRYST.12(1959)412). UNA FAHA CADA tSPECIE UE ATUMU, (FURMATO A2).
EN CADA UNA SE PONDRAN LOS 4 PRIMEROS VAIURES Y 0. CUMU QUINTO, HABIEN-
DO EMPLEADO LA RADIACION DE CUBRE.
CE HADER EMPLEADO LA RAOIACIUW DE MGLItiOENC, SE ESCRIbiRAN LOS CINCO.
TARJETA 3M," UNA TARJETA HAhA EL SIMBOLO QUIMICO DE CADA ESPECIE DE ATOMO.
(FORMATO 46).
TARJETA 4 y SS.- PAGUETE DE LAS TARJETAS PERFORADAS POR EL PROGRAMA U5,

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

DIMENSION AU(15)»AL(15),BL(15),dL(15),ACU(3).FR(3),C(15)
READ 41» HON»M

4t FORMAT (F1C.5.2X.12)
PRINT 56
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56 FORMAT (1X,"CALCULC DE INTENSIDADES, PRQGHAMA TERCERO™,/) CALCULO DE
PRINT 57

INTENSIDADES. PROGRAMA TERCERO

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

RADIACION EMPLEADA » CU K ALFA
DO 50 JalsM < T U FACT.DIFUS ATOMOS
READ 42»AU(J)»AL(¢)»tilj(J3)»BL(I)»C(I) 0. 0. " 51,536103 HG
42 FORMAT (5F6. 0. 0. 4 32.867714 B
(5F6-3) o* 0. 4. 9,959144 S
4, 0. 4, 48.843856 HG
50 CONTINUE -4, 0. 4 30.810068 SB
GO 10 (53.54). HCN 4, 0. 4. 9.019244 S
2 1. 1. 46.357354 HG
54 PRINT 52 2, 1 1. 28,963107 SB
2, 1. 1 8.319877 S
52 FORMAT (1X."RADIACION EMPLEADA a MO K ALFA "#/) -8. 0. 2. 44.571710 HG
8., 0. 2. 27,669497 SB
GO TO 55 8. 0. 2. 7.902714 S
-4, 0. 6. 42.711466 HG
53 PRINT 51 —4* 0. 6, 26.351667 SB
4. 0. 6. 7.531852 S
51 FORMAT (1X»"RADIACICN EMPLEADA s CU K ALFA "./) 0. 0. 6. 44.461451 HG
0. 0. 6. 27,590534 SB
55 CONTINUE o» 0. 6. 7.879025 S
2» 1. 3. 43,782650 HG
REAC 46» (ACOCK). K*I»3) 2» 1. 3. 27.106766 S8
2. 1. 3. 7.738095 S
46 FORMAT (A4) "6e 1* 3. 40,065790 HG
-6, 1 3. 24.530534 SB
PRINT 51 6. 1. 3. 7,094408 S
6, 1. 1. 41.485218 HG
58 FORMAT (4X»"S T U FACI,DIFUS"»10X»"A1UMOS " »/) 6, 1. 1. 25,499819 SB
6, 1. 1. 7,317559 S
5 READ 3»S»T *U»ES 8. 0. 6, 37.510289 HG
-8, 0. 6. 22.830172 SB
3 FORMAT (2X»3K4,0»13X»F10,6) -8, 0. 6. 6.743950 S
4, 0, 6. 41,601197 HG
IFCS.EQ.999 .) GO TO 16 4. 0, 6. 25.579811 SB
4, 0. 6. 7,336913 s
ES«ES/ (RON**2) 6. 1. 5. 36,969927 HG
-6, 1. 5. 22.477770 SB
DO 15  Jal»M e6e 1. 5. 6.675958 S
6, 1. 3. 39,350895 HG
FR(J)aAU(JI)*EXP(*AL(J)+ES)+nU(I)*EXP(-BL(JI)*ES)+C(J) 6. 1. 3. 24.049129 SB
6» 1. 3. 6.990586 S
PRINT 12»S»T»U»FR(J).ACU(J) *2, 1. T. 35,414212 HG
2. 1. 7. 21.476271 SB
12 FORMAT (2X»3F4.0»3X.F10.6»10X»A4) 2. 1. 7. 6.487365 S
12. 0. O. 35,783154 HG
15 CONTINUE 2. 0. O. 21.712083 SB
12. 0. O. 6.531368 S
GO TO 5 -8. 0. 8. 33.186810 HG
-8, 0. 8. 20.072585 SB
16 CONTINUE 8. 0. 6. 6,224319 S
2. 1. 7, 35,014244 HG
STOP 2. 1. 7. 21.221761 SB
2. 1. 7. 6,439978 S
END
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35,658723
21,632438
6,516490
31.587618
19,081850
6.030216
34.786508
21,077408
6,413108
31,102877
18,783456
5.969199
28,905694
17.435061
5,673078
29.267074
17,656858
5.724350
31.253007
18,875802
5,988233
30.705723
18.539415
5,918204
28,594594
17,243939
5.628021
28,919970
17,443826
5,675124
27.109090
16,327022
5.400342
27,473308
16,552687
5,458149
27.386066
16.498693
5,444422
27,692945
16.688466
5.492375
28.107380
16,944126
5.555680
22.032583
13,087209
4,465759

HG
HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
SB

HG
S8
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CALCULO CRISTALOGRAFICO#

FACTOR DE MULTIPLICIDAD

F.J.FADREGAT GLINCRARU

FORTRAN

= BURROUGHS 5500

TARJETAS DE DATOS

FORTHAN

CUMPITLATIIQN

METODO ROENTGENOG6RAF ICC (MET) EMPIEADU#(FORMATC 37).

METODOS DE CRISTAL GIRATORIO (OSCILACION) Y UIFHACTOMETR.
OE CHISIAL GIRATORIO, ROTACION.
OE REISSENbEHG. HAZ NORMAL

equi-inclinaciun
AN 11-EUUL-INCLINACI1ON

CASO GENERAL

UE PRECESION UE buErgeh ,
PVR DEL CRISTAL Y ORDEN N DE DICHU EJE (GIR.(FOR-

TARJETA 1,-
1 * METODOS UE LAUt
2 = METOUCS DE POLVO
3 *
A s METODO
5 = METODO
6 * 1D,
7 = 10.
g * U .
9 a METODO

TARJETA 2.- EJE DE GIRO

MATO 36),

ESTE DATO GIR ES UNICAMENTE

PODRA PONERSE CERO,

TARJETA 3.-

TAL.(FORMATO 29),

1

2

o A~ W

*

4/M -3 2/M
2/ -3

6/M 2/M 2/M
6/M

-3 2/M

CLAStS
CLASES
CLASES
CLASES
CLASES

GRUPO CE DIFRACCION

Cl#
C4,
HI.
H4»

11*

necesario SI ME1»4* EN TODOS LUS DEMAS CASO

(LAU) 0 UE LACE A CUE PERTENEZCA EL CRIS-

c2* €3
c5

H2* H3e H6
H5 * Rf

T2* 13 (CON RED EXAGONAL)
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37

36

29

38

39

AO
26
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6 « -3 CLASES 1A» T5 (CON RED EXAGQNAL)

7s -3 2/M CLASES 11 T2» T3 (CON RED ROMBOEDRICA),

8 3-3 CLASES 1A» T5 (CON RED ROMBOEDRICA).

9 3 A/M 2/M 2/M  CLASES CI* Q2» 03» U6

10 3 A/M CLASES OAe Q5» 07

11 3 2/ 2/M 2/M  CLASES HI* R2* H3

12 3 2/M CLASES MI* M2» M3 (I POSICION* EJE |  VERTICAL)
13 3 2/M CLASES MI . M2* M3 (U POSICION» EJE Y VENZ1ICAL)
m X -1 CLASES Al» A2

TARJETAS A Y SS,- LOTE DE TAhJETAS PERFORADAS PON EF* PROGRAMA A5.

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

................................................. . OO eT e ) e eees

READ 37* MET

FORMAT  (IA)

READ 36*P* V* R* GIR
FORMAT CAFA.0)

N*GIR

READ 29» LAU

FORMAT  (1A)

PRINT 3%

FOHMAT (** CALCULO DE INTENSIDADES, PHDGRAMA CUAHTO."*/)
PRINT 39

FORMAT (* FACTOR DE MULTIPLICIDAD» M."*//)
PRINT AO
FUKMAT  19X*" S T U M “e/)

READ 27»S»T»U

IFIS_EQ.999,) GO TC 28

27

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

FORMAT (2X»3FA.0)

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.E0.Q.OR.T.EQ.C.OR.U.tC.U) GO TQ 35

M»N
GO TO 50

35 M=2*N

GO 10 50

3A S*ALTS(S)

T«AOS(T )

U-AtiSCU)
IF(S+T,EQ.0,0R,T+U.EQ.0,QR.U+S.EQtO) GO TO
IF(S.EQ.0.OR.T.EQ.0.0R.U.EG.0) GO TO 1A

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*A8
GO TO 50
2 M«2A

GO TO 50

13

121
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3 H« 16 13 IF<S,NE,G) GO TO 23
GO TO 50 IF(T.NE.O) GO TO 24
4 H« 12 GO TO C6»6"g«8»6»8»6»6»8»8"8»8"8"8)» LAU
GO TO 50 24 GO TO C6»6»6»6"6"6»6»6»777"078»a»0). LAU
5 p*a 23 GO TO (6*6»6#6*6»6*6*6*7»7*8»8#8*8)* LAU
G0 TO 50 50 PRINT 25.D.Q.R.*
6 M*6 25 FORHAT (10X,3F4,0,3X=14)
GO TO 50 GO0 TO 26
r M4 28 CONTINUE
G0 TO 50 SToP
8 M2 ENO
G0 TO 50

CALCULO OE INTENSIDADES, PROGRAM CUARTO.
15 G0 TO (2*2*4«4,4»6 6»6.5%5.5»7.7»d ). LAU FACTOR DE MULT 1PL ICIDAU* M,
16 GO TO (5*5»4»4»4»6 8.8,5»5»5»7»7#a ) LAU

s T U M
0, 0, 4. 2
TIPO OE REFLEJOS OTU (CON UN CERO) -4, 0. 4« 2
2, 1. 1. 4
14 IF(S.E0.0) GO TO 17 -8. 0, 2* 2
-4 . . 2
IF(T,EQ.0) GO TO 18 ¢ 8 2 2

, 0, 6,
4
IF(U,EQ,0) GO TO 19 _é' 1 2 4
. 1.3, 4
17 IF(T,EQ.U) GO TO 20 _g. é_ é ;
4. 0. 6. 2
GO TO (2»4*4»6»4»6 A#6»5*5»7p p7»8 )# LAU -6. 1. 5. 4
20 GO TO (4»4»6»6»6»6 6»6#5»5 *7#7))f)>8}- LAU _g' :]L_. g fl
) 2
18 IF(S.EQ,U) G0 TO 21 fé 8 E; 2
- 4
GO TO (2*4»4*4*6*6 4»6»5»5.7*7*8*8 )» LAU 421' cl;j *S 2
-12, 0. 6, 2
21 GO TO (4»4»4»4»6%6 6»6 *5»50T» 1¥8#8)» LAU 12. .8 2. 2
- .. 4
19 IF(S.EQ,T) G0 TO 22 -15' é 6 2
-8. 0. 10* 2
GO TO (2*4»4»6»4*6 4.6.5.7.7»8»7#8), LAU 0 2 0 2
22 GO TO (4»4»6»6»6*6 6»6»7.7.7»8»7»8)* LAU —12- 8 12- é
. -4 2. 4, 4
-10, 1. 9. a4
i -14, 1. 5, 4
C  TIPO DE REFLEJOS SO0 (CON UOS CE«US) 2o 11 4
0. 85 12, 2
16, 0. 2. 2
-14. 1. 11, 4
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B5500 FORTRAN

programa PARA el calculo DE

FACTOR DE TEMPERATURA* ET

F,J ,FABREGAT GUINCHAHU

FORTRAN - BURROUGHS 5500

TARJETAS OE DATOS

c

INSTITUTO DE GEOLOGIA - BOLETIN 89

OMPILATION

intensidades

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

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

FOHMAT35). UNA TARJETA POR ATOMO#

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

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

DIMENSION DATA(3)*B(-3)*ET(3)
PRINT 2

2 FORMAT (" CALCULO DE INTENSIDADES,

PRINT 3

PROGRAMA QUINTO™,/)

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
NUMERO DE ESPECIES OE ATOMOS,
1 FORMAT (12)
DO 36  I=1*M
READ 35% DATA(1)*B(I)
35 FORMAT(A4*F5,3)

1M=3)

36
%0
37

38

40

60

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

CONTINUE

READ 37*S*T*U/ES
FURMATC2X*3F4.C*13X*F 10.6)
IFCS.EG.999.) GO TU 60
ES=ES/C(1454176)**2)

DO 36  J=1>M

ET(J)=EXP(“6(J)*ES)

PRINT 40* (SpT#U#LTCI>#UATA(JI)#I«14M)
FORMAT (2 *JF4.0/3X*F10, 6*10X*A4 )
G0 TQ 50

CONTINUE

sToP

END

125
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intensidades, programa quinto

los

<

PRREROWOOWIIOIOINNNE LR R AR R RS RS

NNPOPOOONNNPRWNNND P00 D

factores de

FACT.TEMP.

0.993840
0.996701
0.996010
0.985419
0.992175
0,992433
0,9792<U
0.988043
0.989211
0,948495
0.993831
0.994034
0,967817
0.982657
0.983227
0.962047
0.979520
0.980192
0.967490
0.982480
0,983055
0.965438
0.981365
0.981977
0.952754
0.974448
0,975284
0.957915
0.977268
0.978013
0,942235
0.968679
0.969701
0.958318
0.977488
0.978225
0.939773
0.967325
0.968390
0.949982
0.972931
0.973816
0.932135
0.963112
0,964312
0.934025
0.964156
0.965323
0.919512
0.956115
0.957538
0.930026
0.961946

TEMPERATURA (ISOTROPOS).

ATOMO

hg
SB
S
HG
s8
S
HG
SB
S
HG
SB
S
HG
SB
S
hg
SB
S
ng
SB
S
HG
SB
S
HG
SH

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

PrPeeoooorRrrRrRRREED

NN N

[GYG NG RCRRCNNENEN

11.
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0.963184
0.933393
0.963807
0.964966
0,908940
0.950220
0.951829
0.928796
0.961266
0.962525
0,905442
.948262
-949933
.887594
.938220
.940204
.890771
0,940014
0.941943
0.906541
0.948878
0.950529
0.902465
0,946594
0.948317
0.884777
0.936626
0,938660
0,687721
0.938292
0,940274
0,870221
0.928353
0.930643
0.673964
0.930486
0.932711
0.873078
0.929962
0,932221
0,876165
0,931739
0.933925
0.880207
0.934036
0,936150
0.805692
0.890878
0,694295

[eNeoNololoNa]
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5500 FORTRAN COMPILATION

CALCULO CRISTALUGHAF 1CO. TACTUR DE ABSORCION.

MUESTRA CILINDRICA FAHA DIAGRAMA DE UEBYE.

F,J .FAbREGAT GUNCFARC.

FOR IRAN . - BURROUGHS 5500

TARJETAS DE HATOS
TARJETA 1i.- NOMBRE LEL MINERAL,(FORRATC A)
TARJETA 2.- DENSIDAD DEN CEL MINERAL
DIAMETRO CIA DEL CILINDRO DE POLVO
NUMERO CE COMPONENTES DEL ANALISIS Ot’IMHO (HASTA 14).
NATURALEZA ASS DE LOS COMPONENT ES INALITICUS
ASS = 1( SI LUS DATOS SUN UXI0US.
ASS = 2» SI LOS CATOS SUN ELEMENTOS
TODO ESTE CONJUNTO» FORMATO 9.
TARJETAS 3 Y A.- PF.SCS MCLECILAHES PRO DE LOS Ox10US DEL ANAL1S1S,(FOR,2)
TARJFTAS 5 Y 6.- COMPONENTES OXIDOS COX DEL ANAL ISIS.(FOHMATO 3),
TARJETAS 7 Y 8.- NUMERO NUX UE CATIONES EN CADA UX1UO.(FURMATO 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 IU* 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 PERFUHAHIAN EN LAS TARJETAS 13 Y 14

LOS PORCENTAJES ANALITICOS DE LOS OXIOUS PCX.-EN EL SEGUNDO SE PERFORA

(el

o o O
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HAN EN LAS TARJETAS 15 Y 16 LOS PORCENTAJES QE LOS ELEMENTOS,POI

TARJETAS 17 Y 18." CCEF1CIEN1ES UE ABSORCION CE MASA ACM UE LOS ELEMENTOS
COMPONENTES, (FORMAT 2)

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

ULTIMA TARJETA.- CON 999. EN SUS COLUMNAS 3 A 6. PARA INU1CAR EL FINAL.

51

11

10

12

w

A,- ANALISIS A PAHTIR Dt PORCENTAJES EN (imOS.

DIMENSION PMC(14)*Cex(42).NUX(14)*PAI(14>»CUI (42> .PCX(14)»PUl(l«).
1AJU(14)»AJ1(14)»AIC(14)*ACM(14)*APA(14)

REAL” 4 *AR I *AHU *AHG *ARO

FQRMAT (3A4.A3)

PRINT 51._ARI*ARU»ARG*ARO

FORMAT (1X.3AA.A3)

READ 9* DEN» OlA» M» ASS

FORMAT (2F10.5.21A)

PRINT 11» CEN

FORMAT (5X»"DENS10A0 « ".F10.3)

RAD*CIA/2.

FORMAT (F1C.5)

PRIM 12* FAD

FORMAT (5X."RACII CEL CILINURC IRRADIADO « ".F10.5*/)
REAL 2*(PMO(K)* Ke1»14)

FORMAT (7F10,3)

REAC 3*(CUX(K)* N*1*42)

FORMAT (7 (2A4»A2 ))

READ 6.INUXTK). K*1.14)
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C

b FORMAT (7110)
READ 2, (PAL(K)* M1 »14)
READ 3,(CO I(K}, K«l,42)
REAU 2, (PCX(K), K*1*1A)
READ 2, (PC1(K)» K*1,14)
READ 2% (ACM(K), Mi , 14)
SUHUO.
S UH2s0=
SUH3»0.
GO TO (46,16), ASS
46 PRINT 7
7 FCRMAT(4X,53H LOS CATCS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES CE UXI00S,
/)
AJUSTE UE POX A 1UC.
SUMAO .U
00 25  K*1»K
25 SUMASSLKA+PCX(K)
SUMAN100.0/SUMA
ACO*0=C
DO ?C M i»M
30 AJU(K )»SUHA*POX(K)
CONVERSION DE PCRCENTAjLS CXI0OCS EN PORCENTAJES ELEMENTALES.
00 *0 Ks],k
POKK )*NUX(K)*PaHK )*PCX(K)/PMC(K )
4C CONTINUE
G0 TO 20
18 PRINT 19
1<J FORMAT (AX."LOS CATCS CEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES ELEMENTALES"
1#/)

20 S1IM>0.0

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

045 MILM
45 SIM«SIM+POI(K)
SIM-100.C/SIM
DO 50 M 1*H
50 AJO(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 FORMATT I1X,19H COMP.CX10. PCR.0OX.,6x.28R CUMP.1CNES ROH.ELH.
1*,6X,7H P*MU  ./)
Jl«1
JK*2
IM*3
00 90 Ks1, M
PRINT 78, CQX(JI), CCX(JK), COX(IM), AJU(K), CCKJIL)
1COI(JK), CCI(IM), AJC(K), ACM(K). ApA(K)
78 FORMAT(2X,3A4,F7.3,7X,2AA,A3,F7+3,4X,F7.3*4X*F7,3)
JLxJL+3
JIMJIK +3
JIMxJh+3
90 CONTINUE
DO 80 J«1,M
SUM1«AJU(J)+5UMI
SUM2sSUM24AJ0(J)
60 SUM3*SUM3+APA(J)
PRINT 100
100 FORMAT(IH ,/)
PRINT flb, SUMI, SUM2, SUM3

85 FORMAT (iX,13H TOTALES »F 7 *3» 18X »F 73» 16X »t 7 «3»//>
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AL 1=SUR3*0EN

GO TO 1Ib
PRINT 13* All 17 CONTINUE
13 FORMAT (IX."COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL* MU * "*F1C.5*2X»"1/C* STOP
1S."*//) END
PRINT Hc

16 FORMAT (IX,"TABLA CE COEFICIENTES CE ABSL*HCION",/)
PRINT 21

21 FORMAT C3X.1Ch S 1 L.9X.6H AtiS. ./)

15 READ 14, S. 1* U* IR
[FCS.EG.999.) (@O TC 17

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

C COEFICIENTE DE TRANSMISION
P1«3.141b9?7653
PE«1./PI
SECs1./COS(IR)
TG*T AN(1H)
IF(TH.EU.0.UR.TR.EG.90) GO TO 102
A1*RE*( 1.-(ALCG1C(SEC#?(>))/ (SEC*TG>)
BI*RE*CSIN(2*TR))/2.
CI«PE*(-0.2b+0.7b*((CCS(TH))**2)*(C.5*(ALOG1O(SEC*TG))/ (2*SEC*TG>)
iy}
AT«A1/ (AL.1*RA0)*t1/ ((ALI*HAO0)**2) +C1/((ALI*HAt)**3)
GO TO 161

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

c COEFICIENTE OL ABSORCION
101 AA«1,/AT
PRINT 26» S» T, 0. AA

26 FORMAT (2X.3F4.0*6X,FU.¢.)
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LIVINGSTUMTA
DENSUAC *

4.84C
RAOIC DEL CI1LINCHC

IHRADIAUC *

0.02000

LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES
COMP.OXIC. PUR.UX.

tota

COEFICIENTE DE ABSCFCILN

TABLA OE CDEFICIENTES UE ABSORCION

«1C.
14,
2.

S02 40.089
SB2L3 43.900
MGO 15.294
FEO 0.206
AS2U5 0.323
PBO 0.168
les 100.000

T

=

Poo
[ENENEN

PPRPPrPrROOO
or w

~

:.0!\)039’ ~N0wo =

SrppNOONOOrooProog
[
o

CCHP.IONES P(UR.ELM.

ABS.

113.91
113,12
112.34
111.75
111.09
111.71
111.48
110.06
110.63
108.94
110.69
108.68
109.77
107.89
108.08
106.6C
107.67
108.02
105,55
107.54
105,20
103,46
103.77
105.31
104.91
103.19
103,47
101.80
102.15
1C2.C7
102.36

S

SB
MG
FE
AS
P9

lineal, mu

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

100.000
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UE

1051.06215

OXI1DOS.
ML* p*AL
91,300 25,641
284 .CO0 145.770
223,000 44.210
324 ,C00 C. /26
76 ,SuC 0.225
241.000 0,589
21/. 162
1/CMS.

[« N e]
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FORTRAN

CALCULO CRISTALOGRAFICO.

INTENSIDADES Y FACTORES DE

F,J.FABRLUAT GUINCHARD

FORTRAN. BURROUGHS 5500

TARJETAS OE DATOS
TARJETA t.- TITULO Y CONSTANTES RETICULARES RECIPROCAS DEL MINERAL (ANC.U-

COMPILATION

ESTRUCTURA. CALCULO PRIMARIO

LOS POR SUS COSENOS).(FORMATO 1),

TARJETA 2.-
LONGITUD

LON

LON

LAS SIGUIENTES

CONDICIONES EXPERIMENTALES»(FORMATO 3)

DE ONDA EMPLEADA

= b

= 2»

RADIACION
RADIACION

CU K ALFA

UE MO K ALFA

METODO ROENTGENOgRAFJCO UTILIZADO

MET

MET

MET

MET

MET

MET

MET

MET

MET
DIAMETRO

EJE DE GIRO P.V.W.

1,

= 6»

= 9»

met000 DE
METODO DE
METODO OE
METODO DE
M(TUDU OE
METODO UE
METODO DE
METODO DE

METODO DE

LAUE

POLVO

CRISTAL GIRATORIO» OSCILACION

CRISTAL GIRATORIO»

wEISSENREKG»

weissenberg»
weissenbfrg»
weissenberg»

PRECESION UE

DI[A DE LA CAMARA EMPLEADA»

EJE (PARA MET=4).

HAZ NORMAL

EGUI-INCLINACION .
ANTI-EQUI-INCLINACTON

CASO GENFRAL.

buerger.

EN MM.

OSCILACION.

135

DEL CRISTAL (PARA MET= 5 A 9) Y PERIODO PER DE DICHO

ANGULOS MU (BMU) Y NU (BNU) OE LAS CONDICIONES ROENTgENOGRAFICAS EMPLEA

DAS»

ANGULO DE PRECESION

EN GRADOS Y FRACCION DEC IMAL.(SOLO CUANDO MET

0).
-MU (CMU) EN GRADOS Y FRACCION DEC IMAL.(SOLO CUANDO
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MET * 9 ).
OE ESTAS A ULTIMAS INDICACIONES* SE PONDRAN CEROS EN LOS VALORES NO EMP
EMPLEADOS,
TARJETA 3.- LAS SIGUIENTES CONDICIONES EXPERIMENTALES# (FORMATO 19.).
densidad dens observada de LA sustancia,
DIAMETRO GRO DEL CILINDRO OE POLVO O GROSOR DE LA MUESTRA SUBO IL INDRICA
(0 ESFERICA)# EN CMS. CERO SI MAC = 2.
NUMERO M DE ESPECIES DE ATOMOS CON SIMBOLO QUTMICO COI# Y OE COMPONENTE
DEL ANALISIS QUIMICO.(HASTA M = 14).
GRUPO DE DIFRACCIUN Q DE LAUE: LALLA QUE PERTENEZCA EL CRISTAL
1= 4a/M -3 2/M CLASES Cl# C2# C3

2 = 2/M -3 CLASES C4* C5

3 s 6/M 2/M 2/M  CLASES HI# H2# H3# H6

4 _ 6/M CLASES H4# H5# H7

5S -3 2/M CLASES TI* 124 T3 (CON REO EXAGONAL)

6 s -3 CLASES T4* T5 (CON RED EXAGONAL)

75 -3 2/M CLASES TI# T2* T3 (CON RED ROMBOEDRICA),

as -3 CLASES T4# T5 (CON RED ROMBOEDRICA),

9 s 4/M 2/M 2/M  CLASES QI# Q2# Q3% Q6

10 s 4/ CLASES Q4# Q5# Q7

11 = 2/M 2/M 2/M  CLASES RI# R2# R3

12 s 2/M CLASES MI# M2# M3 (1 POSICION# EJE | VERTICAL)
13 * 2/M CLASES MI# M2# M3 (11 POSICION# EJE Y VERTICAL)
14s -1 CLASES Al# A2

NATURALEZA NAT DE LOS COMPONENTES ANALITICOS* SOLO CUANDO MAC=1# SINO O
NAT = 1,SI LOS DATOS DEL  ANALISIS SON EN OXIDOS
NAT = 2*SI LOS DATOS DEL  ANALISIS SON EN ELEMENTOS.
INCLUSION DE LOS FACTURES DE TEMPERATURA Y DE ABSORCION EN EL CALCULO
MAC * 1*SI SE INCLUYEN
MAC s 2#NO SE INCLUYEN
TARJETAS A Y SS (CUANTAS M HAYA).- CON LAS SIGUIENTES CONSTANTES (FORMATO
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10)
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 ISI1S.(FORMATO ?3),
TARJETAS 11 Y 12.- NUMERO NuX OE CATIONES EN CADA 0X100.CFORMATO 26).
TARJETAS 13 Y14,- PESO ATOMICO PAl DE LOS ELEMENTOS PRESENTES.(FOR,22).
TARJETAS 15 Y16.- COMPONENTES ELEMENTALES COlI.(FORMATO 23).
TARJETAS 17 Y18.- PORCENTAJES ANALITICOS# DE LOS OXIDOS POX. (FORMAT 22)
TARJETAS 19 Y20.- PORCENTAJES ANALITICGS#DF LOS ELEMENTOS# POI.(FORM 22)
DE ESTAS TARJETAS DE UATOS# SE PERFORARAN LAS TARJETAS 7 A 14 EN CASO
DE TENER LOS PORCENTAJES ANALITICOS EN OxIDOS. SI SE HUBIEREN DAqO EN
pesos de elementos, se perforarian las 15 y i6# las otras en blanco,
en EIl primero de estos casos™ se perforarian fn las tarjetas 17 y 1«
LOS PORCENTAJES ANALITICOS DE los OXIDOS piux.-EN El SEGUNDO SE PERFORA
RAN EN LAS TARJETAS 19 Y 20 LOS pOKCENTAJES DE LOS EIEmENTOS.POI
TARJETAS 21 Y 22.- COEFICIENTES DE ABSORCION DE mASA ACM DE LDS EIErENTOS
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 pARA EL CALCOLO DEL FACTOR
OE ESTRUCTURA,
TARJETAS 24 Y SS.- TARJETAS DE INDICtS CUN LOS SIMRQLUS S T u Y MORIN SUS

INTENSIDADES RESPECTIVAS (FORMATO 103). UNA prjR TERNA HASTA TERMINARLAS



138 INSTITUTO DE GEOLOGIA - BOLETIN 891

C SE trasladara a primera de estas TARJETAS LA que tenga intensidad obser
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

€ i e e e

C

DIMENSION MIN(3)/AS(3)#COSAS(3)#AU(143#AL(14)/8U(14)/BL(14)/FR(14)
1/CUC14) ,BT(14)#ET(14)/PMOC14)/COXCA2>/NUX<14)/PAT (14 )/CO1CA2)#POX(

214)#POK14)#AJUCL14)#AICC14)#ACM(14)#APA(14)#XC15)/Y (15),Z(15)#P0OSC
315)/A(15)/B(15)

READ 1# MIN(1),MINC2)/MIN(3)#AS(1)#ASC2)#ASC3)/CHSASC1)#COSASC2),
1C0SAST3)
1 FORMAT C3A5#3F9.6#3F12.8)
PRINT 114
114 FORMAL (1x#wCALCULO OE INTENSIDADES Y FACTORES 0° ESTRUCTURA**#/)
PRINT 2# MINCL)#MIN(2)#MINC3)
? FORMA! (11H MINERAL a #3A5#/)

READ 3#LUN#MET#U I A#P#V*W#PER#BMU#BNU#CMU

w

FORMA! (214#F8.3/4F4.0#3F12.5)
G0 TU (4#5)»LDN

4 ALA= 1.54050

PRINT 7

~

FORMAT C1X#"RADIACIQN EMPLEADA# CU K ALFA = 1,54050»*#/)
GO TO 10
5 ALAs0.70926

PRINT 8
8 format (lx#*raciacion empleada# mu k alfa = 0.70926 *etr)
10 ALAMBRALA

11

12

13

14

16

134

15

19

109

110

111

112

113

18

17

117
20
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ALAM2=Q,5*ALAMR

PRINT 11# MET

FORMAT (1X#"METODO RQENTGENQGRAFICO="#12/7/)
GO TO (1A#14#12#12#12#12,12#12M2)#MET
PRINT 13/ P# V# W# N

FORMAT C1X#"EJE OE GIRO DEL CRISTAL "/3F3.0#" CONUN PERIODO DE "#

1F3,0#/}

GO TO 15

GO TO (15#16#16#16>16#16#16#16M5)#MET

PRINT 134#DIA

FORMAT (1X#"DI AMETRO [F. LA CAMARA ="#F7.3/" MM."//)
READ 19# DNS#GRO/M/LAU/NAT#MAC

FORMAT C2F1Q.5,414)

GO TOCHIS#NIB#NI3#NI3#LI3#NI3#113#t09#n1)/MET

PRINT 110/0MU/BNU

FORMAT (* CONDICIONES EXPERIMENTALES DEL ROENTGENOGRAMA *

, mu o *«

1F10.5#"# NU -"#F10.5#"# EN GRADOS Y FRACCION DECIMAL "#/)

GO TO 113
PRINT 112#CNU

FORMATC™ ANGULO DE PRECESION# -MU w#F10.5#*# EN GRADOS Y FRACCION

1 DECIMAL»*#/)

CONTINUE
RAD=GRO/2.
D0 17 J31#M
READ 16# AUCJ)#ALCJ)#BUCJ)#BL(J)/CUCI)*BT(J)
FORMAT (6F6.3)
CONTINUE
GO TO (117#118)#MAC
PRINT 20/ DNS
FORMAT C** DENSIDADDE LA SUSTANCIA * »*#F10.5#/)

PRINT 21/ GRO

23
24
25
26
27
28
29
30
3l

32
33
34
35
36
37

39
40

42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52

53

139
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21 FORMAT (" GROSOR DE LA MUESTRA IRRADIADA a ",F10.5," CMS,",/) 54 40 CONTINUE 04
READ 22, (PMO(K), K=1/14) 55 60 T0 31 85
22 FORMAT(7K10.3) 56 28 PRINT 29 86
READ 23, (COX(K), K=i>42) 57 29 FORMAT (4X,"LOS DATOS DELANALISIS SON EN PORCENTAJES ELEMENTALES" 87
23 FORMATC7C2A4,A?)) 58 1#/) sl
READ 26, (NUXCK), Kal>14) 59 31 SIMs0.0 89
26 FORMAT (7110) 6c DU 45  K*1,M 90
READ 22, (PAICK), K=1,14) 61 "5 SIM»SIM+POI(K) o1
READ 23,(COI(K), K=1%*42) 62 SIM=100.0/SIM 92
READ 22, (POX(K), K=1,14) 63 DO 50  K=1*M 93
READ 22, (POICK), Kal,14) 64 50 AjO(K)aSIM*POI(K) 04
READ 22, (ACM(K). K*I,14) 65 c CALCULO DE LAS ABSORCIONES DE MASA 95
SUM1=0. 66 DO 32 K=1,M 9
SUM2*0# 67 32 APA(K)aAJO(K)*ACM(K)/100. 97
SUM3=0. 68 PRINT 72 98
G0 TO (46,26), NAT 69 72 FORMAT C1X#20H CUMp.OXID.POR=Ox =/5X* 27H COMP,I10ONES pOR.ELM. MU 99
46 PRINT 37 70 1%,8X,7H P*MU  ,/) 100
37 FORMAT(4X,53H LOS DATOS OELANALISIS SON EN PORCENTAJES DE OXIDOS. 71 JL=1 101
1/) 72 JK«2 102
c AJUSTE DE POX A 100, 73 JMa3 103
DO 90 Ked , M 104
SUMAa0 .0 74 PRINT 78, COX(JL), COX(JK),COX(IM), AJUCK), COI(IL), 105
DO 25 K*1,M 75 TCOI(IK), COI(IM), AJO(K), ACM(K), APACK) 106
25 SUMA=SUMA+PQX(K) 76 78 FORMAT(2X"3A4,r7.3>7X>2A4,A3>F/ .3>4X"F7.3>4x*F7. 3) 107
SUMAS100.0/SUMA 77 JlLalL+3 108
ADDs0.0 8 JKaJK+3 109
DO 30 K=1,M 79 IMajM+3 110
30 AJU(K)»SUMA*PUX(K) 80 90 CONTINUE 111
c CONVERSION DE PURCEnTAJESOXIDOSEn PORCENTAJES FLEmENTALES, 81 D0 80  J=1,M
DO 40 Ks1,M 02 SUM1=AJU(J)+SUM1 112
PO (K)*NUX(K)*PAL(K)*PQX(K)/PMQ(K) 83

SUM2=SUM2+AJ0(J) 113
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80 SUM3S*SUM3 +APA(J)
PRINT 100

100 FORMATC1H ,/)
PRINT 85/ SUMI/ SUM2/ SUM3

85 FORMAT (1X/13H TOTALES /F7.3/18X/F7.3/15X/F7.3///)
AL I1»$UM3*UNS
PRINT 33/ ALI

33 FORMAT (LX/"COFFICIENTE OE ABSORCION LINEAL, MU a ",F10.5,;X/"1/CM
18.",/7)
PRINT 152

15? FURMAT(4X,"S T U FST JINT.CAL I.c 11Q,,
1/7)

118 N=14
00 107  L=1/N
REAU 108/ X(L)/ V(L)/ /.CL)/ PUS(L)

108 FORMAT (¢F6.3/10X/FA.0)

107 CONTINUE
SiM=0.0
SEM=00

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,zEQ,X1Q)
CALL LORPOL CSC/ZEQ/MET/TH/ES/CNU/BMU/BNU/ZZ)
CALL OIFUSATCAU/AL/BU/BL/CU/rR/ES)
CALL MULTIPL (S,T,u,MET,PER/LAU,MULT)
G0 TG (115/1 16 ),MAC

115 CALL TEMI*( HT/ET/ES )
CALL FARR CTH/ALI/RADzAA)
GG T 125

116 ETCJ)=1

114
115
116

118
119
120
121
122

123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140

141

C

c

C

125
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AA*1e
XMULTaMULT

00 621 L*1*14
p133+141592653

CALCULO DEL PRIMER COMPONENTE

618

619

620
621

CALCULO DEL SEGUNDO COMPONENTE (ANALOGO AL OEL PRIMERO)

150

151

C*(8.0/PUSCL)*CCCOSC2,0*P1*CS+T)/4.0))**2))

D»COSC2.0*PI*( S*X(L )¢ U*ZCL)+ U/4.0))

E*COS(2.0*P1*(T*YCL)-U/4.0))
IFCLtEQ.1.0R.L.Eti.2) GO TO616

iFCL.Eti. J.OR.L.EQ.4.QR.L.EQ.5.0R.L.EQ.0)
IFCL.EQ.7.0R.L.EQ.8.0R.L.EQ.9.0R.L.EQ.10.UR.L.EQ.11/0R.L/EQ.12.0R.

1L.EQ.13.0R.L.E0.14) GO TO 620
A(L)=FR(3)*ET(3)*C*0*E

G0 TO 621
ACL)*FRI2)*ET(2)*C*0*E

G0 TU 621
A(L)=FR(1)*ETC1)*C*D*E

CONTINUE

BCL)=0.0

VALOR TOTAL

FACKCA(L)+AC2)+A(3)+ACA4)+AC5)+A(6)+A(T)+ACB)+A(9)+A(L0)+ACIL)+ACL2

1)+AC13) +A(14))

EBC = 0.0

IFCEtiC.EQ.0) GO TO 159
FST * SGRT(FAC**2+EBC*»2)
FSQ=FST**2

G0 TO 151

FSQCFAC**2

FST-FAC

BAC»FSQ*XMULT*ZZ*AA/1000.

143

142
143
144
145
146
147
146
149
150

151
152

153
154
155
156
157
158

160
161
162

163

164

16b

166

167

168
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628

690

104

137

120
123

122
124

121
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IF(MOHIN-100)  628%626,628

BER=HAC

CALIN=(UAC/HER1*100,0

PRINT 690, S, T, U* FST, FSti*CAL IN,MOD IN

FORMAT (2X,3F4.0%4X*F10.2,2X#F10.2,1X*F10.2,3X,1A)
SOM=SOM+FST

SOQ«SUM**2

SEMSSEM+TSQ

60 TO 10ii

CONTINUE

PRINT 137

FORMAT CLH ,//)

PRESENCIA DE CENTRO OE SIMETRIA

CEN«S0Q/SEM

IFCCEN-0.70)  120*121,122

PRINT 123* CEN

FORMA T(H LA ESTRUCTURA ES CENTRADA, CON UN COEFICIENTE DE "*F5.3*/

PRINT 129 CEN

FORMAT (" LA ESTRUCTURA ES NO CENTRADA, CON KN COEFICIENTE DE »,

1F1J.3*/)

CONTINUE
STOP
END

169
170
171
172
173
174
175

177
17
179
180
181
182
183
194
185
186
107
188
189
190
191

192

14

18
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SUBROUTINE CALGEN (AS*COSAS *ALAMU *ALAM2*S*T*U*MET*P*V*W*SE *ES*TH*
1ZEQ* X1Q)

DIMENSION ASC 3)* COSASC 3)

RI1*TALAM2*AS(1))**2

R22« (ALAM2*AS (2))**2

R33«CALAM2*ASC3>)**2

R12=CCALAM2**2>/2 .)*ASC1)*AS(2)*COSASC 3)

R23r (CALAM2**2)/2,)*ASC2)*ASC3)*COSASCI)
R31*(CALAM2**2)/2.)*ASC1)*ASC3)*COSASC2>
SENQWR11*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 Tii (16*18*18*18,14%14%14%14%14)* MET

CALCULO DE ZET PARA UN EjE DE GIRO PVW

NuMs A . *r U¥R22%h 33-CR23**2)*R11-Cr 31**2 >*R22- (R12**2 )*R3 3+R23* R3 1*
1R12

DENs(P**2)*(R22*R33-(R23/2)**2) +V*W*(CR12*R31)/2-R11*R23)
\*{v**2)*CR11*R33* (R31/23**2) +P*W* (CR12*R23>/2-R22*R31)
2 +(W**2)*(R1 1*R22-(R)2/2)**2) +P*V* ((R31*R23)/2-R33*R12)
ZQIsNUM/DEN

ZEG«ZQ1* ((S*P+T*V+U*W)**2)

CALCULO UE XI PARA EL MISMO EjE PVW Dt GIRO.
Xig=4,*CSENQ-ZE«>

CONTINUE

RETURN

END
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SUBROUTINE: LORPOL CSE,ZtU#MET,TH,ES,CNU»BMU,BNU,7Z)

IFC1.-SE) 53*55*55

55 CUA*SE**2

FACTOR OE POLARIZACION

POL»1."2*CUA+2*(CUA**2)

FACTOR DE LORENTZ

ZETNaSQRT(ZEQ)

GO TO (56*57*50*58*59*60*61*62*63)* MET

A,

PARA EL METODO DE LAUE

56 PLOM./CUA

GO TO 64

B,

PARA CL METODO DE POLVO

57 PLU=1./CSINC2*TH)*SE)
GO TO 64

C.

PARA METODOS DE CRISTAL GIRATURIO Y DipRACTOMFTRICU

58 CTH=COS(TH>

PLO=1./(SE*CTH)

GO TO 64

D.

PARA dE ISSENBERG* HAZ NORMAL.

59 PLO«SQRT(1./(CUA-CUA**2-ZETN/4. ))

GO TO 64

E.

PARA WEISSENBERG* EQUI-INCLINACION.

60 PLO*SQRT(1./(CUA-CUA**2-(C7ETN/4. )*C1.-ClJA))))
GO TO 64

F.

PARA RLISSENSERG, ANTI-EQUI-INCLINACION.

61 PLO«SQRT(1,/(CUA-CUA**2-(ZETN/4.)*CUA))

GO TO 6a

G,

PARA WEISSENBERG* CASO GENERAL (Y EQUI-CONC UF JONG-BOUMAN)

219
220
221
222
223

227
228

229
230

231
232

234
235

237
236
239
240
241

243
244
245
246
247
248

62
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RAM»BMU*1.5707963/90.

RAN=BNU*1.5707963/90.

COM=COS (RAM)

CONsCOS(RAN)

PLO*SQRT(4./(4.ACCOM**2)*CCON**2 )-(COM+CON-X1Q)**2))

GO TO 64
c H, PARA EL METODO DE PRECESION DE BUERGER.
63 RBN*CNU*1.5707963/90.
SEM»SIN(RBN )
PLO«SQRTCI,/CX1Q*(SEM**2)))
c
C  CONJUNTO DE AMBOS FACTORES ‘
64 ZZ*POL*PLG
53 CONTINUE
RETURN
END
SUBROUTINE DIFUSATCAU*AL*BU*BL«CU*FR>ES)
DIMENSION AUC14)* AL( 14)# BU(14)* BL(14)* CUC14), FR(14)
00 15  J=1*M
FR(J)aAU(JI)*EXP(-AL(J)*ES)+BU(J)*EXP(-BL(J)*ES)+CU(J)
15 CONTINUE
RETURN
END

147

249
250

251

263
264

265

267
268
269
270

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 ),MLT

30 MULTal
GO TO 50

31 MULT=2
GO TO 50

3? MULT=1
GO TU 50

33 IFCS.EQ.0.uR.T.EQ.0.UR.U.EQ.O) GO TO 35

Wt.T=PER
G0 TO 50
35 MULTa2*PER
G0 TO 50
34 SSAOSCS)
T=ABS(T)

UaABSCU)

iFCS+r.E0.0.0R.T+U.EQ.0.QR.u+S.EQ.0) GO TO 13

IFCS.EQ.0.0H.T.EQ.0.0R.U.EQ.O) GO TO 14

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

GO TO 50

27A
279
260
281

283
284
285
286
287
288
289
290
291
292
293
294
295
296
297
296
299
300

301

w

IS

fee]

15
16

CTIPO

14

17

20
18

21

19

22
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MULT316

GO TO 50

MULT312

GO TQ 50

MULT«8

GO TU 50

MULT--6

GO TO 50

MULT=4

GO TO 50

MULT=2

GO TO 50

GO TQ (2/2/4,4,4,6,6/6,5*5,5,7,7,85, LAU
GO0 TO (5*5,4,4,4,6*8*8,5*5,5,7,7,8 ), LAU

DE REFLEJOS OTU (CON UN CERO)
IFCS.EQ.0) GO TO17

IF(T.EU.0) G0 TO18

IF(U.EU.0) GO TO19

IFCT.EQ.U) G0 T020

GoTO (2/4,4,6,4,0,4/6,5,5,7,7/7,8) , LAU
60 TO (4/4,6,6,6,6,6/6,5,5,7,7,7,8), LAU
IF(S.CQ.U) GO TO 21

60 10 (2*4,4,4,6,6,4+6,5,5,7,7,8,8 ), Lav
GOTO (4,4,4,4,6,6,6%6,5%5,7,7,8,8), LAU
IF(S.EQ.T) G0 TO22

G0 TO (2*4,4,6,4,6,4*6,5%7,7,8,7,8), LAU

GO TO (4*4,6,6,6,6*6*6*7*7,7,8,7*85, LAU

C TIPO UE REFLEJOS SO0 (CON DOS CEROS)

13

IFCS.NE.O) GO TO 23

149

302
303
30A
305
306
307
308
309
310
311

314
315
31*
317
318
319
320
321
322

32a
325
326
327
328
329
330
331
332
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IFCT.NE.O) GO TO 24

233 SUBROUTINE FABR (TH,ALI/RAD,AA)
321
GO TO (6>6#8>8/8>0>6>6>8,84#0>U>e>8), LAU 334 | COEFICIENTE DC TRANSMISION
322
24 GO TO C6*6>6*6*6>6>6*6/7>7>8>8>8>8), LAU 335 P1=3.141592653
R 323
23 60 To cbfenb>6»6p6=6>6/7/1td*Q*8/8)* LAU 336 PEC1e/PI
324
50 CONTINUE 237 SECs1 ./COSC TH)
325
S«0 338 TG=TANCTM)
326
™Q 339 IFCTH.EQ.0.0R.TH.EQ.90) GO TO 102
327
UR 340 A1*PE*C1.-(ALUGLOCSEC +TG))/CSEC*TG) )
328
RETURN 311 BI=PE*CSINC2*TH))/2#
END 312 ClapE*(-0.25+0,75*((COSCTH))**2)*C0.5+(ALOGL0(SEC+TG))/(2*SEC*TG)) 329
330
D
AT=A1/CALIBRAD) *3i/( CALI*RAU >**2 )+C1/CCALI*RAD)**3) 331
332
G0 TO 101
333
SUBROUTINE TEMP( BT, ET , ES ) 313 102 AT=PE/(ALI*RAQ)-PE/(I16t*CALI*RAD)**3)
DIMENSION BT (14 }» ET(14) c 334
335
DO 38  J»WM 315 c COEFICIENTE DE ABSORCION
336
38 ETCJ)=EXP(-BT(J)*ES) 16 101 AA=1./AT
337
RETURN 317 RETURN
END

318 END
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CALCULO DE INTENSIDADES Y FACTORES DE CSTRUCTURA

MINERAL * SIMULACION

RADIACION EMPLEADA* CU K ALTA * 1,54050

METODO ROENTGENOGRAFIA =

DIAMETRO DE LA CAMARA a 114.560

DENSIDAD DE LA SUSTANCIA s

GROSOR OE LA

MUESTRA

IRRADIADA s

MM.

A, 64000

0.04000 Cwms,

LOS DATOS DEL ANALISIS SON EN PORCENTAJES DE OXIDOS.

COMP.OXIU.

S02
SB2U3
HGO
FEO
AS2U5
PBQ

TOTALES

POR.0OX.

40.089
43.900
15.294
0.206
0.323
0.188

100.000

CUMP .IONES  POR.ELM, MU*
S 28.084 91.300
SB 51.328 284.000
HG 19.825 223.000
FE 0.224 324.000
AS 0.295 76.500
PB 0.244 241.000
100.000

COEFICIENTE DE ABSORCION LINEAL* MU = 1051.06215 1/CmS

S T u
4. 0. 6.
0. 0. 4.
-4. 0. 4.
2, 1. 1,
-8. o. 2.
-4. 0. 6.
0. 0. 6.
2. 1. 3.
-6. 1. 3.
6. 1. 1.
-8. 0. 6,
4 o* 6.
-6. le 5.
6. 1 3,
12. 0. 2.
12. 0. O.
*2, le 7.
-8. 0. 8.
2. 1. 7.
4. 0. 8.
12. 0. 6.
12. 0. 6,
-2. 1. 9.
8. 0. 10.
0. 2. 0.
14, 1. 11.

FST

57,39
11.07
-4.16
-0.00
-33.09
-17.12
-10.15
-0.00
-0,00
0.00
35.12
57.39
0,00
-0,00
37.77
15.77
0.00
-9.20
-0.00
10.21
-8,88
22.63
-0.00
27.26
55,09
0.00

INT.CAL

3293,07
122,47
17.27
0.00
1095.24
293.20
103,04
0.00
0.00
0.00
1233.65
3293,07
0.00
0,00
1426,29
248.62
0.00
84.60
0.00
104,33
78.65
511.89
0.00
743.13
3034,85
0.00

1.c 1.0

100.00 100
5.90 10

IS
IS
o
o
R

Q1

N
N
~
o
N
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217,162
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22.19
6.18
0.00

-2.59

-0.00
0.00

-2,92

31.04

LA ESTRUCTURA ES NO CENTRADA*

492.25
38,14
0.00
6,73
0,00
0,00

963.36

~Noooooou

19
32

.00

.00
.00

.65

TR PRRPEN
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ADVERTENCIA

Todos los programas que anteceden han sido corridos satisfactoriamente con

vari_%sI ejemplos, dejando al lector interesado, su aplicacion a todos los casos
posibles.

Es pertinente poner aqui una advertencia: al establecer los programas se ha
cumplido con el cometido propuesto; si bien no esta en el designio del autor
entrar por ahora en la critica de algunas funciones utilizadas, aunque de reconoci-
miento general. Con ello s alude i)or ejemplo, a la fundamental de Forsyth y
Wells que sirve para el calculo del factor de forma, al modo propuesto por
Bradley para hallar el factor de absorcion, ... Ademas, para el calculo de los
factores de estructura e intensidades, se ha recurrido a una simulacion en vez de
actuar con el eéemplo de L[V|ngston|ta, ya que se suponen arbitrariamente varios
datos (analisis de la sustancia, diametro de la muestra irradiada, etc.) que no son
ciertamente los empleados por Buerger para el calculo de su estructura, de la que
se han tomado las posiciones atomicas y otros datos pertinentes.

BOLETINES DEL INSTITUTO DE GEOLOGIA

50 —Las Meteoritas Mexicanas, por JOSE C. HARO, 1931. $50.00 M.N.
51.—Zonas Mineras de los Estados de Jalisco y Nayarit, por

Tomas Barrera, 1931. Agotado.
H3.—Topografia Sepultada en la Regién de Santa Rosalia,

B. C., por |VARI F. WILSON, 1948. $ 25.00 MN.
54—Paleontologia y Estratigrafia del Plioceno de Yeponiera,

Edo. de Chmuahua %anera Parte), por JOHN F.

Lance, 1950. $25.00 M.
55.—Los Estudios Paleobotanicos de Meéxico, por MANUEL

Maldonado koerdell, 1950. 1 25.00 MN.

56.—as Provincias Geohidrologicas de Meéxico, (Sequnda
Parte?, por ALFONSO DE |g.A 0. CARRENO, 1954. $ 30.00 M.
57.—Espeleologia Mexicana, Cuevas de la Sierra Madre Orien-
tlaglsge la Region de Xilitla, por FEDERICO BONET,

: Agotadb.
58 —Geologia y Paleontologia de la Region de Caborca, por
G. Arthur Cooper Y otros, 1984. Agotaco.
Pt [ll.—Fauna Pérmica de El Antimonio, Oeste de
Sonora, México, por G. ARTHUR COOPER y
otros, 1965, $30.00 MN.
59.-Los Depésitos de Bauxita en Haiti y Jamaica y posibili-
dades de que exista Bauxita en México, pOr éLjJILLER-

MO P. Salas, 1959. $30.00 MN.

60.—eologia del Estado de Morelos y_de Partes Adyacentes

de México y_Guerrero, Regmn Central Meridional de
Meéxico, por CARL FRIES,

61.—Fenémenos Geoldgicos de Algunos Volcanes Mexicanos

Eor LUIS BLASQUEZ L., ARMANDO REYES LAGOS,

EDERICO MOOSER y JOSE L. LORENZO, 1961. $20.00 M.

62.—Reconocimiento Geolé&ico en la Sierra Madre del Sur,
entre_Chilpancingo ulco, Edo. de Guerrero, por

Ca
ZOLTAN DE CSERNA, 1&65. $30.00 M.

63.—€ontribucién al Estudio de Minerales y Rocas, Eor
EDUARDO SCHMITTER y RUTH ROJA% DE GOMEZ,

1962, $30.00 MN.
64— studios Geocronoldgicos de Rocas Mexicanas, por

CARL FRIES JR. 1982. Agotado.
65.—Estudios Mineraldgicos y Petrograficos del Casquete y la

Sal de Algunos Domos Salinos del Istmo de Tehuante-

pec, México, por SALVADOR ENCISO DE LA VEGA,

1963. $30.00 M.
66.—Revision Critica de los Minerales Mexicanos, BOLEITA,

por FRANCISCO J. FABREGAT, 1963. $40.00 MN.

R., 1960. $50.00 MN.

$5.00 Dlls.
Out of Print.
$ 2.50 Dlls.

$ 2.50 Dlls.
$ 2.50 Dlls.
1 3.00 Dlls.

Out of Print.
QOut of Print.

$ 3.00 Dlls.
$3.00 DI
$ 5.00 Dlls.
$ 2.00 Dlls.
$ 3.00 Dlls.
$ 3.00 DI,

QOut of Print.

$ 3.00 DlIs,
$ 4.00 Dlls.



67—t L-Salinidad, Batimetria, Temperatura y Distribu-
cién de los Sedimentos Recientes de la Laguna
de Términos, Campeche, México, POr
Yafiez Correa, 1963.

Pt. Il.-Sistematica y Distribucion de los Géneros de
Diatomeas de la Laguna de Términos, Campeche,
México, por Angel Silva B, 196

Pt. [l Sistematica y Distribucion de los Foraminiferos
Recientes de la Laguna de Términos, Campeche,
l\fgeé(éco por Agustin Ayala Castafiares,

Pt. [V —Sistematica y Distribucion de los Micromoluscos
Recientes de la Laguna de Términos, Campeche,

México, por Antonio Garcia-Cubas, 1963.  $.30.00 MN.

68.—Sistematica y Distribucion de los Foraminiferos Recien-
tes de la “Plﬁra Washington” al S.E. de Matamoros,
Tamps., por LUIS RAFAEL SEGURA V., 1963.

69.—Geologia del Area delimitada por el Tomatal, Huitzuco

Mayanalan, Estado de Guerrero por JOSE MA. BOLI-
VAR 1663

70.-Derrames Cineriticos Las Américas de la Region de El
Oro 1 lalpujahua, Estados de México y Michoacan, parte
centromeridional de Mexico por CARK FRIES JR., C. S,
Ross Y Alberto Obregon Perez.

T1 —Estudios Geolégicos en los Estados de Durané;o(;v San
Luis_Potosi, Eor DIEGO A. CORDOBA, EUGENIO
CSERNA y'A

72.—Revision Critica de los Minerales Mexicanos, LA PLUMO-
SITA, por Francisco J. Fabregat G., 1964.

13 —Contribuciones del Laboratorio de Geocronometria.
Partes I-I11.

Pt. | —Discusion de Principios y Descripcion de la
Determinacion ~ Geoquimica por el Método
Plomo Alfa o Larsen, por CESAR RINCON
ORTA, 1965.

Pt. Il.—Nuevas aportaciones Geocronoldgicas y Técnicas
empleadas en el Laboratorio de Geocronometria,
or Carl_Fries, Jr. y Cesar Rincon

rta, 1965,

Pt. Il.—€ompendio de Edades de Radiocarbono de
Muestras Mexicanas de 1962 a 1964, por JOSE-
FINA Valencia y Carl Fries,Jr., 1965 $45.00 MN.

14 —Estudios Geoldgicos en el Estado de Chihuahua.
Partes |11

Pt. |.—6cologia del area de Plomosas, Chih. por
INTHER W. BRIDGES.

$25.00 MN.

$ 2500 MN.

$ 75.00 M.

$30.00 MN.

$30.00 MN.

En preparacion.

EJANDRO BELLO BARRADAS, 1963. §40.00 M.N.
$40.00 MN.

$ 2.50 Dlls.

$ 2.50 DIIs.

$ 7.50 Dlls.

$ 3.00 DI,

$ 3.00 Dlls.

$3.00 Dlls.

Being prepared.

$4.00 Dlls.
$4.00 DIIs,

S 4.50 Dlls.

Pt. Il.—Notas sobre la Geologia de la Regién de Plager
de Guadalupe y Plomosas, Chih. por ZOLTAN

DE CSERNA, 1966. 45.00 MN.

75—Estudios Mineraldgicos, por RICHARD V. GAINES:

76.

7.

8. —tos Minerales Mexicanos, 4 CUMENGEITA, por FRAN-
719. —tos Minerales_ Mexicanos, 5. LIVINGSTONITA, por

1—Mineralizacion de Telurio en la Mina La Mocte-
zuma, cerca de Moctezuma, S0nora.

2 —Métodos de Laboratorio para la Separacion y Purifi-
cacion de Muestras Minerales, 1965.

—Estudios de Mineralogia.

$30.00 MN.

artes |-11.
Et. i 0S Minerales de Manganeso de Molango, Hgo.,
por LIBERTO DE PABLO GALAN.
Pt. l.—€aolinita de Estructura Desordenada de Concep-
cién de Buenos Aires, Edo. de Jalisco, México,
_ﬁor LIBERTO DE PABLO GALAN.
Pt. lll.—Nota Preliminar sobre la ldentificacién por
Rayos X, de Oxido Talico Tl20s por JESUS
5%2 (I:ELIZONCDO, GLORIA éAVILA L,AOCTA-
ano Corona Yy Gloria Ayala
ol 1 s 3 DURANGITA, por FRAN- o
—Los Minerales Mexicanos, o. , por -
CISCO J. FABREGAT G., 1966, §45.00 MN.

$40.00 MN.
5 40.00 MN.

CISCO J. FABREGAT G., 1966.

Francisco J. Fabregat G., 1966

80.—uBiogeologia Subsuperficial del Arrecife Alacranes,

8l.

82.

83.

Yucatan”, por FEDERICO BONET. 1967 $60.00 M.

—Ecology Distribution and Taxonomy of Recent Ostraco-
da of Laguna de Términos, Campeche, México, por
Gustavo a.Morales.

—Estudios de Geocronometria y Mineralogia.

Pt. |.—Edad de Tres Rocas Intrusivas en la Parte Cen-
tro Septentrional de México, por JERJES PAN-
toja Alor Y Cesar Rincon Orta,

Pt. Il.+Nuevos datos sobre Mackayita, por RICHARD

V. Gaines.

Pt. [Il.<lvaita de EI Guariche, Mich. por LIBERTO DE
PABLO.

Pt IV.—€alculo  Cristalografico, por FRANCISCO J.
Fabregat y Ricardo Esquivel Espar-
za, 1907.

—Los Minerales Mexicanos, 6. JALPAITA por FRAN-

CISCO . Fabregat G., 1967.

$50.00 MN.

84 —Sedimentologia de la Laguna Madre, Tamaulipas.

|.—€omposicién y distribucion de los Sedimentos
Recientes de la Laguna Madre, Tamaulipas, POr
Amado Yafiez y Carmen Schlaepfer.

1968.

530.00 MN.
$40.00 MN.

S$4.50 Dlls,

$3.00 DlIs,

$ 3.50 Dlls.
%4.50 Dlls.
$ 4.00 DIIs,
S 4.00 Dlls.
$ 6.00 DIls.

$ 5.00 Dlls.

$ 3.00 DlIs.
S 4.00 Dlls.



Pt. Il.Minerales Pesados de los Sedimentos de la La-
%ucr:lliilLA\/lEaFgFrE,R Tlagnégulipas, por carmeEN . $4000MN.  $ 400 DI

85.—+0s Minerales Mexicanos, /. VANADINITA y ENDLI-

CHLTA, por FRANCISCO J. FABREGAT G., 1970, 150.00 MN. ~ $5.00 Dlls.
se.—Ecologia y Distribucion de los Micromoluscos Recientes

de la Laguna Madre, Tamaulipas, México, por ANTONIO

Garcia-Cubas Jr., 1968. $50.00 M.N.  $5.00 DIls.
87.—Ecologia y Distribucion de los Foraminiferos Recientes

de la Laguna Magre, Tamaulipas, México, F[{JOI’ AGUSTIN

AYALA-CASTANARES y LUIS R. SEGURA., 1968. $50.00 M.N.$5.00 Dlls.
ss.—Geologia Marina de la Laguna de Tamiahua, Veracruz,

México. por RODOLFO CRUZ. $4000 MN.  $ 400 Dl
89.—Algunos programas de Célculo Cristalografico mediante

com_lputadora electronica, Por FRANCIgCO J. FABRE-
GAT UINCHARD $50.00 MN. $ 5.00 Dlls.

_ Para su adquisicion dirijase al: S
Instituto de Geologia, Oficing de Publicaciones —Ciudad Universitaria.
Mexico 20, D. F.

Se termind de imprimir este libro el dia
31 de marzo de 1970, en los talleres de
OFFSET  ALTAMIRA, S. A, Calle
Norte 35 No. 826, México 15, D. F. S
imprimieron 1,200 ejemplares.



