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LAS ARCILLAS DE LA CUENCA CARBONIFERA DE COAHUILA

Liberto de Pablo Galan *

RESUMEN

Arcillas asociadas a la Cueca Carbonifera de Coahuila, en la formacion Ol-
mos, fueron muestreadas en las cercanias de Monclova, Coahuila, de arriba
abajo y entre las capas de carbdn. Su estudio mineralégico por difraccion de
rayos X, microscopia y difraccién electrénica y quimica indica que contienen
abundante cuarzo y como mineral arcilloso, caolinita dioctahédrica desorde-
nada en ambos ejes y filosilicatos interestratificados desordenados en tres
capas tipo ilita: montmorrillonita, con interestratificacion que varia de 0.7:0.3
a 0.5:0.5, 10:15.4A. La caolinita es de morfologia pseudohexagonal, con
tendencia a enrollarse a formas tubulares y, los interestratificados, son de
forma indefinida y menor absorcion en el haz electrénico. Se establece que su
paragenesis implica alteracion de rocas volcanicas, sedimentaciéon y metamor-
fismo en medio marino, bajo mares transgresivos, durante el Cretacico Supe-
rior, coincidiendo con lo admitido por otros autores para la formacion
carbonifera de Coahuila.

INTRODUCCION

En el Noroeste de México, cubriendo una extensa region de los Estados
de Coahuila y Nuevo Leén, se localizan los yacimientos de carbén mas
importantes del pais. Asociadas al carb6n se presentan arcillas, hasta ahora
no descritas, en las que se ha mostrado interés econdmico para uso posible
de la industria ceramica. Salas (1960) proporcion6 al autor muestras de
arcillas inmediatas al carbon, en la zona de Monclova, que son objeto del
presente estudio.

Sobre la geologia de la cuenca carbonifera de Sabinas, Roebeck, Pesquera
y Ulloa (1956) reportan que esta constituida por rocas sedimentarias que
van desde el Jurasico hasta el Reciente e incluyen areniscas, calizas, lutitas,
margas, conglomerados continentales y derrames basalticos, con acumula-
ciones de yeso y carbén. Del Jurdsico es la formacién "La Casita”, donde

* Investigador Titular del Instituto de Geologia de la Universidad Nacional Aut6-
noma de Meéxico.
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se encuentran lutitas marinas con yeso y poco carbén, que aflora en los
potreros de Ovallos y Menchaca. En el Cretacico se alternan calizas que
corresponden a (Menchaca, Podillo, Cupido, Aurora, Buda) y lutitas marinas
(que corresponden a Barril Viejo, La Muia, La Pefia, Grayson, Eagle Fort,
arcilla Upsen). Sobre la arcilla Upsen descansan las formaciones San Miguel
y Olmos, formada esta Gltima de lutitas grises y arcilla arenosa, fina, inter-
calada con arenisca gris fina, suave y dura, conteniendo los depdésitos de
carbén. Se le han diferenciado cinco zonas litologicas: carbon, en fongoli-
tas que derivan a arenas y margas con concreciones ferruginosas y capas
fosiliferas superiores; areniscas distrificadas; limonita; conglomerados y limo-
nitas superiores. Sobre la formacién Olmos sobreyace "La Escondida" vy,
finalmente, en el Cuaternario, se derramaron las lavas basalticas Esperanza
que fluyeron en distancias apreciables.

Sobre la geologia histérica, los mismos autores admiten una serie de even-
tos en que la peninsula de Coahuila que, en el Cretacico era una masa
continental de bajo relieve, dio lugar a los miembros del Cretacico Superior.
Mares trasgresivos dejaron areniscas blancas, fango y flora que pasé a turba
(formacién Olmos), en condiciones palustres, marinas y continentales. Hacia
el final del Cretéacico, se elev6 sobre el mar, siguiendo después las formacio-
nes basalticas del Cuaternario.

Muestras de las arcillas inmediatamente arriba y abajo de los horizontes
de carbén, en la formacién Olmos, fueron proporcionadas por Salas (1969)
y estudiadas por las técnicas mineraldgicas comunes, con los resultados que
se indican a continuacion.

DATOS EXPERIMENTALES

Dichas arcillas, megascopicamente, son de color marrén obscuro, plasticas,
particulas de fino tamafio, suaves al tacto, con arena fina diseminada. Se
colectaron muestras: 1) éntrelas capas de carbdn; 2) arriba del carbén prin-
cipal, en cape; 3) 1 mt. arriba; 4) 0.5 mt. abajo; 5) 0.5 mt. arriba de la capa
inferior de carbo6n; 6) 0.5 mt. abajo, y 7) arriba del carb6én La Florida.

Para su estudio mineraldgico, las muestras se disgregaron suavemente en
mortero de agata, secaron sobre &cido sulfirico y analizaron quimicamente
y por difraccion de rayos X; parte de la misma muestra se dispersd ultrasé-
nicamente en agua, sedimentd y examind por microscopia y difraccion elec-
trénica. Los estudios de rayos X se hicieron en un difractometro Philips,
radiacion Cokx, angulos de Bragg de 20 a 80°, sobre muestras naturales y
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glicoladas. Para microscopia y difraccion electronica, se us6 una unidad Phi-
lips EM100C, depositando las suspensiones sobre rejillas de cobre cubiertas
de colodidn. Los analisis quimicos fueron segun las técnicas convencionales
para el andlisis de silicatos.

Difraccion de rayos X

Los registros de difraccién de rayos x se presentan en las figs. 1, 2, 3y 4,
para especimenes no orientados, y 5 para las mismas después de tratarse
con etilen glicol. En las tablas | y Il se indican los valores medidos para las
distancias interplanares.

Se observa que todas ellas contienen minerales arcillosos dioctahédricos,
caolinita, hidromica e interestratificados, siendo altas en cuarzo. Muestra 1
—fig. 1— es predominante caolinita, cuarzo y minerales interestratificados,
comparable a los ejemplares 2 y 3 que son mas silicosos. Muestras 4, 5, 6 y
7, figs. 3 y 4, con caolinitas silicosas con minerales interestratificados lige-
ramente diferentes de los anteriores.

MacEwan (1958) y MacEwan vy otros (Ruiz Amil, 1959; Ruiz Amil
y Brown, 1961) discuten el calculo de la interestratificacion en filosilicatos y
deducen una serie de curvas correspondientes a la variaciéon de la intensidad
de las reflexiones o de la funcién de mezclado con la distancia interplanar
reciproca. Por comparacion simple se concluye que los minerales interestra-
tificados en estas arcillas corresponden a filosilocados tipo ilita: montmo-
rrillonita, interestratificacion desordenada en tres capas con porcentajes que
varian desde 0.7:0.3 a 0.5:0.05, 10T5.4A.
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Microscopia electronica

Micrografias electrénicas de dispersiones de las arcillas se presentan en las
figs. 6 a 12. La muestra 1-fig. 6- contiene cristales pseudohexagonales de
caolinita e irregulares, de menor absorcién, que seguramente corresponden
a la arcilla interestratificada. Son comunes las formas pseudocilindricas o
tubulares, transparentes, posiblemente de bacterias. En la micrografia 7, la
muestra 2 indica cristales enrollados de caolinita desordenada, e igualmente,
formas orgéanicas. Por el contrario, el ejemplar 3 se caracteriza por cristales
irregulares que no sugieren ningun mineral en particular, y que se presume
corresponden a los mismos filosilicatos interestratificados.

La muestra 5 —fig. 8— es de cristales irregulares y pseudohexagonales con
tendencia a enrollarse y que, en gran aumento, producen excelentes difrac-
ciones de ejes horizontales ligeramente menores que aquellos de biotita. Las
figs. 9 y 10, correspondientes a la muestra 7, parecen sugerir dos fases, una
con tendencia a enrollarse. Finalmente, la fig. 11 muestra un diminuto cris-
tal enrollado de caolinita desordenada, mientras que la fig. 12 corresponde
a las posibles bacterias vistas en el espécimen 5.

Composicion quimica

En la tabla 11l se presentan los andlisis quimicos de las arcillas originales
no sometidas a ningun proceso de clasificacion. Indican contenidos altos
de silice libre y combinado, bajo la alimina y relaciones de &lcalis y alca-
linotérreos que, no permitiendo una clasificacion estricta dentro de los
grupos tradicionales de minerales arcillosos, sugieren una asociacion o estra-
tificacion tipo ilita; montmorrillonita.

Examenes fisicos

En un principio se pensd que, por su aspecto megascopico, plasticidad,
textura, paragenesis, etcétera, y, al igual que ocurre con otras arcillas asocia-
das a yacimientos de carbdn, las muestras aqui estudiadas pudieron ser de
interés econémico en la industria ceramica, como arcillas plasticas. Para ello,
se decidi6 determinar su equivalente paramétrico y comportamiento al que-
mado, con los resultados que se indican en la tabla V.

sio2

Fed 3
FeO
CaO
MgO
Na2
k20
h2o
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Tabla Il

ANALISIS QUIMICO DE ARCILLAS
DE LA CUENCA CARBONIFERA DE COAHUILA

MUESTRA
i 2 3 4 5 6

49.50 63.80 56.10 67.10 57.20 63.10
31.70 18.20 17.90 19.50 20.20 16.48
2.15 3.25 8.59 1.98 5.68 5.02
141 0.39 3.71 0.88 3.58 3.61
0.70 1.86 1.00 0.79 1.19 1.75
1.74 1.24 2.00 1.19 1.89 1.66
0.10 0.06 0.06 0.06 0.06 0.49
1.19 2.24 2.06 2.67 2.16 1.68
11.60 9.06 8.66 5.80 7.93 6.06

Tabla IV

EQUIVALENTE PIROMETRICO DE LAS ARCILLAS
DE LA CUENCA CARBONIFERA DE COAHUILA

MUESTRA EQUIVALENTE PIROMETRICO

17
12
12
12
12
12
12

~NOoOuUrwWN R

CONCLUSIONES

56.70
21.60
5.00
3.45
1.87
1.18
0.06
1.96
8.16

13

Los estudios presentados indican que las arcillas estudiadas de la cuenca

carbonifera de Coahuila contienen cuarzo y, como minerales arcillosos, cao-
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linita desordenada en ambos ejes y politipos interestratificados desordenados
dioctahédricos ilite: montmorrillonita 10T5.4A, con porcentajes de estratifi-
cacion que varian de 07:0.3 a 0.5:0.5. Los cristales de caolinita, siendo des-
ordenados, son pseudohexagonales y se enrollan facilmente a formas tubula-
res irregulares mientras que, los interestratificados, son irregulares, de menor
absorcién en el haz electrénico.

Los analisis quimicos no permiten, desgraciadamente, calcular la formula
estructural de los filosilicatos estratificados, pero si confirman la naturaleza
ilita: montmorrillonita de la estratificacién. Los altos valores de metales
alcalinos y alcalinotérreos asi lo sugieren.

Arcillas interestratificadas ilita: montmorrillonita no son muy comunes
pero si se han encontrado en diferentes ambientes. De Pablo (1970) repor-
to haberlas hallado en los yacimientos hidrotermales de Pathé, Hidalgo,
México. Sudo y Shimodo (1969) identifican interestratificaciones mica:
montmorrilonita en varias localidades pero, en particular, las arcillas pro-
cedentes de la formacién carbonifera Noborikawa, en Sorachi, Hokkaido,
Japoén, son muy similares a las aqui descritas, tanto en composicién quimi-
ca, como en caracteristicas cristalograficas.

Sobre la paragenesis de estas arcillas, la abundancia de cuarzo y la arcilla
caolinita desordenada y politipos desordenados ilita: montmorrillonita, se
estima corresponden a la que Roebock, Pesquera y Ulloa (1956) clasifica-
ron como del Cretacico Superior, cuando material erosionado de la Penin-
sula de Coahuila estuvo bajo la accién de mares trasgresivos, en condiciones
palustres, marinas y continentales. La caolinita se considera de ambiente
continental mientras que los politipos ilita: montmorrillonita parecen corres-
ponder a un metamorfismo de montmorrillonita, o de material basaltico, a
ilita, en condiciones marinas.

En cuanto a interés industrial, se es de la opinién que las arcillas estu-
diadas no son de interés econdmico.
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Figura 2. Registros de difraccion de rayos X de arcillas de la cuenca carbonifera de
Coahuila. Radiacion CoKa: a) arcilla 0.5 mt. abajo del carbon principal; b) 0.5 mt.
arriba de la capa inferior de carbon.
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Figura 3. Registros de difraccion de rayos X de arcillas de la cuenca carbonifera de
Coahuila. Radiacion CoKa: a) 0.5 mt. abajo de la capa de carbén; b) arriba del
carb6n La Florida.

ARCILLAS DE LA CUENCA CARBONIFERA DE COAHUILA
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Figura 4. Registros de difraccion de rayos X de arcillas de la cuenca

carbonifera de Coahuila. Radiacion CoKa: a) 0.5 mt. abajo de la capa

principal de carb6n; b) 0.5 mt. arriba del horizonte inferior de carbon;

c¢) 0.5 mt. abajo; d) arriba del carbén La Florida; €) enmedio de las
capas; f) arriba, encape; g) 1 mt. arriba del carbon.

19
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CoTib S Bryos X de arcillas de la cuenca carbonifera de Figura 6. Micrografias electronicas de la arcilla entre las capas de carbon,

£ enrl T 107 Co”a: Especunenes glicolados, a) entre las capas de carbon; b) arri- de la cuenca carbonifera de Coahuila; a) 14 800 x; b) 11 300 x.
ba encape; ¢) 1 mt. arriba del carbén; d) 0.5 rat. arriba del horizonte inferior; e) arriba

del carb6n La Florida.
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Figura 8. Micrografias de las arcillas 0.5 mt. arriba de la capa inferior de carbén,
11 300 x.

Figura 7. Micrografias electrénicas, de arcillas de la cuenca carbonifera
de Coahuila. a) arcilla 1 mt. arriba del carbon, 11 300 x; b) arcilla arri-
ba del carbén, en el encape, 26 800 x.



Figura 9. Micrografia y difraccion electrénica de la arcilla 0.5 mt. arriba

de la capa inferior de carb6n, 22 900 x. . . . ] .
P Figura 10. Micrografias electronicas de la arcilla arriba del carbon La

Florida, en la cuenca carbonifera de Coahuila. a) 11 300 x; b) 22 900 x.
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Figura 11. Micrografia electronica de la arcilla arriba del carbén
La Florida.

Figura 12. Micrografia electrénica de la arcilla 0.5 mt. abajo de la capa
baja de carbdén, 26 800 x.
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Liberto de Pablo Galan *

RESUMEN

La accion de vapores magmaticos sobre rocas andesiticas, en la zona de

actividad geotérmica de Pathé, Estado de Hidalgo, México, ha producido

una compleja asociacion mineraldgica en la que se identifica una montmo-

rrillonita dioctahédrica interestratificada, con capas de agua, de férmula
calculada:

[(Si7.55A1045) (Al3t4oFe0,04Mgo,56)
Mgo.isCao,33K0,02Nao,07]
0O20(0OH )4,3.65"0.

La interpretacion de los datos de rayos X, segun la transformacion unidi-
mensional de Fourier, indica probabilidades de 0.48 y 0.52 respectivamente
para las capas montmorrillonita y de agua, que no concuerdan rigurosamente
con la férmula calculada. Por absorcion de infrarrojo se deduce abundante
substitucion tetra y octahédrica y deformacion de la latice, mientras que
micrografias electronicas indican cristalitos enrollados de aproximadamente
0.2 x 0.04 micrones. Se presentan analisis quimicos del condensado del vapor

magmatico, que actla a 150° y presion de 2.77 Kg/cm2, manteniendo un
ambiente muy humedo, a 270° en la veta muestreada.

INTRODUCCION

Los minerales arcillosos se originan por alteraciéon hidrotermal o por intem-
perizacion de tectosilicatos. En su estudio, es importante establecer qué
procesos ocurrieron, como afectaron al mineral o qué otros minerales se
formaron. De aqui, el interés en establecer las caracteristicas y diferencias
entre las arcillas hidrotermales y aquellas de intemperizacion.

En el curso de una investigacion mas amplia sobre arcillas de origen hidro-
termal, el autor realiz6 algunos estudios en la zona geotérmica de Pathé

* Investigador Titular del Instituto de Geologia de la Universidad Nacional Auténo-
ma de México.
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Estado de Hidalgo, México, donde la accién de vapores del suelo sobre
rocas volcanicas, ha producido una compleja asociacion de minerales arci-
llosos. Entre éstos, se identifico uno que no pudo, satisfactoriamente, clasi-
ficarse dentro de los grupos mineralégicos clasicos y, del que, conociendo
sus caracteristicas paragenéticas, se considerd interesante estudiar detallada-
mente, con los resultados que a continuacién se indican.

Sobre la geologia de la zona de Pathé, Hgo., varios autores (De Anda,
1954; Alonso y otros, 1964; Mooser, 1964 y 1966) coinciden en que son tobas
y lavas andesiticas y rioliticas del Terciario, en derrames mas o menos para-
lelos, descansando sobre calizas. Vapores del subsuelo, conteniendo Na+,
Cl~, C03=, Si04—4, S04=, S=, CA++, etcétera (tabla 1), con presibn maxi-
ma medida de 24.5 Kg/cm2, correspondiente a 221°, y valores normales de
2.77Kg/cm2 y 151.5°, actuando sobre dichas rocas, han producido caolinita,
montmorrillonita, hidrémica, arcillas estratificadas y zeolitas. El vapor esca-
pa a la superficie por un sistema de fallas entrecruzadas, en donde la for-
macién de arcillas es mas abundante. Las temperaturas directamente medi-
das en pozos que se perforaron buscando vapor se indican en la tabla I1.

Las arcillas se presentan como vetas de hasta 2 mt. de ancho, limitadas
por paredes de calcedonia, en la andesita. EI mineral dominante es mont-
morrillonita, asociada a arcillas de estructura interestratificada, calcedonia,
escasas zeolitas, yeso y azufre. Cuando la alteracién es sobre rocas rioliticas,
se forma caolinita, siendo pirita la principal impureza. La alteracion es extre-
madamente rapida, al grado de observarse la transformacion de roca a arcilla
en periodos de meses.

En muestras colectadas en dichas vetas de arcilla, en rocas andesiticas, se
identific6 un mineral de reflexiones basicas altas, que no pudo clasificarse
satisfactoriamente, dentro de los grupos normalmente aceptados. La revision
de los datos para éstos (Brown, 1961) o para minerales de altos espacia-
mientos (Hendricks y Teller, 1942; Heystek, 1954; Bystron, 1954; McEwan,
1965a; Brindley, 1956; MacEwan, 1958; Hamilton, 1967), sugirié al autor la
conveniencia de un estudio completo que estableciese su identidad.

DATOS EXPERIMENTALES
En una mina, en la zona geotérmica de Pathé, Hidalgo, de la que se extrae

arcilla para uso ceramico, se colectaron muestras a diferentes profundidades.
La arcilla se presenta en vetas, entre paredes de calcedonia, en andesita; a
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través de ellas o de fracturas en la roca se filtra vapor, a 151° y 2.77 Kg/cm2,
o condensados que mantienen un ambiente hiumedo de 32° a 18 mts. que
aumenta con la profundidad. La alteracion de la andesita es enérgica y se
completa en periodos de meses. El andlisis de los condensados se indico en
la tabla I.

Se colectaron ejemplares: 1) A la entrada de la mina, donde la arcilla esta
asociada a abundante yeso y hematita; 2) A profundidad de 10 mt. y tempe-
ratura ambiente de 25°; 3) A 15 mt. y 27°; 4) A 18 mt. y 32°. Se mantuvieron
en recipientes cerrados de polietileno hasta su analisis por las técnicas minera-
légicas comunes, sin recibir ninguna preparacién adicional fuera de dispersién
ultrasonica; sedimentacion cuando fue necesario, y secado sobre acido sulfuri-
co. Los estudios de difraccion de rayos x se hicieron en un difractémetro Phi-
lips, radiacion filtrada CoKoc, angulos de Bragg 20 a 70°, sobre muestras natu-
rales y glicoladas. Observaciones de microscopia electrénica fueron con una

Tabla |

ANALISIS QUIMICOS DE CONDENSADOS DE VAPOR
DE LA ZONA GEOTERMICA DE PATHE, HIDALGO *

Ca++ 14.40
Mg + + 8.76
Na + 345.69
NH4+ 9.50
ci- 220.00
S= 22.17
S03= 13.50
co3= 105.60
hco3- 62.92
S04= 189.28
Si02 132.50

* Comision Federal de Electricidad, 1968.
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Tabla 1l

VARIACION DE LA TEMPERATURA EN ALGUNOS POZOS
DE LA ZONA GEOTERMICA DE PATHE, HIDALGO*

Pozo Profundidad Temperatura
(mt.) (°C)
12 34 55
46 65
93 70
156 84
180 95
529 100
3 27 107
40 112
86 127
142 141
256 163
14 4 60
10 50
18 69
28 84
43 108
13 24 116
54 120
74 123
86 125

* Comision Federal de Electricidad, 1968.

unidad Philips EM 100, con material dispersado ultrasénicamente y deposita-
dos sobre colodion. Los espectros de absorcién infrarrojo se obtuvieron con
un espectrometro Perkin Elmer 21 de doble haz, 6ptica de cloruro sédico,
dispersion en bromuro potasico o Nujol, frecuencias de 400 a 4000 cm "1. Los
analisis quimicos fueron segun las técnicas convencionales para el analisis de
silicatos.

Para estudiar el mineral interestratificado, la muestra 3 (de 15 mt. de
profundidad, a 27°) se sedimenté a tiempos variables para separar cuarzo
y calcedonia de la arcilla. Las fracciones que se separaron se examinaron por
las mismas técnicas indicadas.
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Difraccion de rayos X

Los registros de difraccion de rayos x de especimenes no orientados se
presentan en la fig. 1. Son similares e indican cuarzo y posible montmorrillo-
nita, de reflexion basica de primer orden a 15-15.5A que, con glicol, se des-
plaza a 16.8-17.4A. Otras reflexiones ocurren a 9.10A, 5.05 y 3.05 que no
permiten la clasificacion simple del mineral como montmorrillonita, sapo-
nita, beidelita o ilita (1M, 2M, o 3T).

Intentando una mejor resolucién, se examinaron los sedimentos separados
de la muestra 3, con los resultados que se indican en la fig. 2 y, después de
tratados con glicol, en la fig. 3. Se observa que el cuarzo logra reducirse a
niveles aceptables después de prolongado asentamiento de 70 hrs. pero per-
manece una reflexion a 3.34A que se atribuye a la arcilla. Esta se clasifica
tentativamente como montmorrillonita dioctahédrica (006 a 1.49A), con re-
flexiones anémalas a 9.00A, 5.10, 3.34 y 3.02 que sugieren algun tipo de in-
terestratificacion. Con glicol las reflexiones 9.00 y 5.01 se desplazan hacia
9.25A y 5.60, reduciendo su intensidad, mientras que 4.48A, 3.34 y 3.02 per-
manecen inalterables. Las distancias interplanares e intensidades medidas
se indican en la tabla I1I.

Es evidente que el mineral corresponde a una estructura con algun tipo
de interestratificacion. EIl calculo de ésta se hace segun el modelo matema-
tico de Mac Ewan (1956b) por transformacién unidimensional de Fourier.
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Figura 2. Registros de difraccién de rayos x de fracciones sedimentadas
de la muestra 3. Radiacion CoKoc 1) después de 10 min. de asentamien-
to; 2) 30 mm.; 3, 70 hrs.
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Figura 3. Registros de difraccion de

rayos x de fracciones sedimentadas

de la muestra 3 y glicoladas. Radia-

cion CoKcc; 1) después de 10 min.

de asentamiento; 2) 20 min.; 3) 31
hrs.; y 4) 70 hrs.
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Tabla 11

DISTANCIAS INTERPLANARES DE LA ARCILLA
INTERESTRATIFICADA DE PATHE, HIDALGO

Original Glicolada
d(A) I d(A) I
41.00 D
36.60 D
34.20 D
29.20 DM
20.52 D
18.60 D
14.85 | 17.65 1
12.82 D
12.43 D
10.90 D
9.70 DM
9.01 | 9.25 M
8.40 D 8.64 D
7.60 D
7.10 D
6.63 D
6.40 D
5.78 D 5.78 D
5.25 D 5.62 M
5.03 M
4.48 M 4.48 M
4.45 M 4.40 M
4.05 DM 4.06 M
3.70 D
3.35 M 3.35 M
3.02 I 3.02 DM
3.00 M
2.55 M
1.49 M

33
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La solucién que se presenta en la fig. 4 se calcula de las distancias inter-
planares e intensidades relativas (tabla 111), los factores angulares de in-
tensidad de las Tablas Internacionales (Kasper y Lonsdale, 1967) y el factor
de estructura de Colé y Lancucki (1966) para capas tipo montmorrillonita
calcica (AleMg) Si820(0H)4, con 0.67 Ca++. Se concluye que la arcilla es
de estructura interestratificada, de capas de 9A y 18, con probabilidades
(Pa)oy (Pb)is de 0.52 y 0.48, respectivamente.

Absorcién infrarroja

Espectrometria de absorcién de infrarrojo —fig. 5, tabla I1— indica, en
la capa tetrahédrica, substitucion de Si4+ por AP+, que se mide por la absor-
cion a frecuencia de 690 cm-"1 (Si-0), el doblete a 774 cm-"1y 798
remplazando a la banda Si-0-(Al) de 860 cm-1 y por el desplazamiento a
463 cm-1 y 528 de las bandas Si-0 y Si-0-AIM de 473 cm-"1y 535 respectiva-
mente (Stubican y Roy, 1961a, b, c).

En la capa octahédrica, los mismos autores reportan que la substitucion
de Mg2+ por AI3+ en las montmorrillonitas desplaza la banda Si-0 hacia
1000 cm-1 y 1030, debilita 0-H-Al a 935 cm-1 y mueve Si-0-AIM de 535
cm-"1 hacia frecuencias mayores.

Por otra parte, comparando con las fengitas dioctahédricas (Stubican y
Roy, 1961), la absorcion 0-H-Al a 919 cm*’1y la ausencia de efectos débiles
entre 600 cm"1 y 850, atribuibles a la deactivacién de vibraciones por la
substitucion Mg-AlVI, sugieren baja substitucion octahédrica.

Dos situaciones opuestas parecen presentarse para el mineral de Pathé.
Por una parte, la absorcion H-0-Al a 919 cm-"1 sugiere escasa substitucion
cationica octahédrica, mientras que la de 528 cm*"1, atribuible a Si-0-AlV],
aparentemente desplazada desde 535 cm*'l, admite la posibilidad de alta

MONTMORRILLONITA DE ESTRUCTURA INTERESTRATIFICADA
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Figura 5. Registro de absorcion infrarroja de la arcilla interestratificada de Pathé,
Hidalgo.

Tabla IV

FRECUENCIA DE LAS ABSORCIONES DE ESPECTROMETRIA INFRARROJA
DE LA ARCILLA INTERESTRATIFICADA DE PATHE, HIDALGO

Union Frecuencia (cm-1)
OH 3590
3380
2190
1620
1380
1166
Si-0 1083
Si-0 1030
0-H-A1 919
Si-0-(Al)IV 850
Si-O-Al 798
Si-O-Al 774
Si-0 690
Si-0 625
Si-O-Al™ 528 Figura 6. Micrografias electronicas de la arcilla interestratificada mica-

Si-0 463 montmorrillonita de Patlié, Hidalgo.



Figura 7. Micrografias electrénicas de la arcilla interestratificada de
Pathé, Hidalgo.
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substitucion octahédrica. Por lo pronto y dada la escasa informacién perti-
nente, es preferible resolver este problema dentro de la discucién general,
considerando otros datos analiticos.

Microscopia electrénica

Micrografias electrénicas de dispersiones del mineral arcilloso —figs. 6
y 7— muestran cristalitos delgados irregulares, enrollados a formas cilindricas
de extremos pseudohexagonales no muy bien definidos. Su longitud y diametro
promedio son de 0.2 x 0.04 micrones respectivamente, debiendo ser el espesor
bastante reducido. En ningln caso fue posible obtener registros claros de
difraccién electrénica sino mas bien imagenes borrosas, de simetria hexagonal,
que parecen confirmar el enrollamiento sobre los ejes a o b.

Andlisis quimico

El analisis quimico del mineral, sin ningun tratamiento fuera de sedimen-
tacion y secado, se presenta en la tabla V. Coincide con los calculados de las
arcillas originales cuando se corrigieron por silice no combinada. Calculando
sobre la base 0 + OH — 24(—) se deriva la siguiente formula estructural:

(Si7.55Al0.45) (Alz.40Fe0.04Mgo.56) Mgo.13Ca0.33K().02Nao.0702Q(0H )4

En la capa tetrahédrica, substitucion de Si4+ por AI3+ produce —0.45
cargas por celda, mientras que la octahédrica, con dos tercios de las posiciones
ocupadas y deficiencias de 56 cargas, corresponde a una estructura dioctahé-
drica con —1.01 cargas que se balancean con +1.01 de los cationes intercam-
biables. Los iones intercambiables calculados coinciden con los analizados
y, el H20+ analizada, indica un exceso de 3.65 H20.
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Tabla V

ANALISIS QUIMICO DE IONES CALCULADOS
DE LA ARCILLA INTERESTRATIFICADA DE PATHE, HIDALGO

Si02 56.30
A1203 24.40
Fe203 0.43
MgO 3.48
Ca0 232
Na20 0.27
K20 0.12
h20+ 12.66

Cationes intercambiables

CaO 2.32
MgO 0.50
Na20 0.27
K20 0.11
lones
Si 7.55
Al 0.45
Al 3.40
Fe 0.04
Mg 0.56
Mg 0.13
Ca 0.33
Na 0.07
K 0.02
(OH) 4.00
h 2o 3.65

CONCLUSIONES

Los estudios anteriores indican que la arcilla estudiada es de estructura
interestratificada, formada en la zona geotérmica de Pathé, Hidalgo, por
alteracion hidrotermal de rocas andesiticas bajo la accién de vapores a 150°
y 2.77 Kg/Zcm-1, con contenidos altos de Na+CI“, S04=, Si04“4, C03=,
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S =, Ca++, etcétera, posiblemente de origen magmatico y enriquecido a su
paso por calizas, lavas y tobas rioliticas y andesiticas.

Las micrografias obtenidas indican que la arcilla considerada es monomi-
neral, en delgados cristales de 0.2 micrones por 0.04, de facil tendencia a
enrollarse. Los registros de difraccion de rayos X y la transformaciéon uni-
dimensional de Fourier corresponden a una estructura interestratificada de
dos capas; una tipo montmorrillonita de 17.5-18A, con probabilidad de 0.48
y, una segunda, de 9A y posibilidad de 0.52 que pudiera corresponder a
ilita. Segun esto, el mineral seria un interestratificado ilita; montmorri-
llonita.

Absorcion de radiacién infrarroja mostrd substitucion tetra y octahédrica,
guedando por resolver que tan abundante podria ser ésta. El analisis quimi-
co, los iones y la féormula estructural calculada indican el grado de substi-
tucién, dejando Mg, Ca, K y Na interlamelares. Potasio total e intercam-
biable coinciden en un valor bajo, mas propio de una montmorrillonita que
de una ilita interestratificada. Simultdneamente, el H20 + medida es con-
siderablemente mayor de lo comun. Puede entonces admitirse que la inter-
estratificacion observada esta probablemente asociada no a ilita sino a capas
de agua interstratificadas con unidades de montmorrillonita. Si se admite un
espesor del orden 3A para el agua, la estratificacion seria entonces de 3 capas
de agua (9A) por una de montmorrillonita dioctahédrica con probabilidad
de 0.52 y 0.4S respectivamente. Otros autores (Hower y Mawatt, 1966; Ball,
1968) han admitido iones H20-f- en posiciones interlamelares o moléculas
de agua entrapadas en capas no expandibles.

Se concluye que la arcilla estudiada de Pathé, Hidalgo, corresponde a una
estructura interestratificada de montmorrillonita dioctahédrica y capas de agua
de 9A, con probabilidades de 0.48 y 0.52 respectivamente. EI mineral difiere
de los interestratificados ilita-montmorrillonita encontrados por Steiner (1968)
en la zona geotérmica de Wairakei, Nueva Zelandia, la diferencia siendo
probablemente debida al contenido alcalino de las rocas originales.
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LA CELDA REDUCIDA

PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO

FORTRAN - BURROUGHS 5500 - COMPLEJO R: PROG. 13

F rancisco J. Fabregat Guinchard

PROGRAMA 13: REDUCCION DE EISENSTEIN (EN BANDA) . MATRIZ DE NIGGLI

Este programa establece las matrices de Niggli y de Zelling que correspon-
den a una celda elemental directa inicial dada (medidas paramétricas abso-
lutas en angstroms y angulares en grados, minutos y segundos sexage-
simales).

Luego se calculan los posibles vectores en banda con los simbolos mas
bajos, para cada uno de los planos coordenados, eligiendo automaticamente
los tres menores. Esta determinacion puede no ser la mas adecuada y al
investigador incumbe el examinarla y proveer a otra que crea mejor con base
en los otros vectores menores calculados.

El programa somete la celda reducida al criterio de compatibilidad de
Eisentein y calcula el volumen de la celda correspondiente. Calcula asimismo
las matrices de Niggli y las de Zelling de la ultima celda reducida, para
poder verificarla algoritmicamente. Téngase en cuenta que los escalares
simétricos de la matriz de Niggli han de ser siempre positivos (son los cua-
drados de los lados) y los simétricos seran negativos cuando el angulo axial
que impliquen sea obtuso.

Como la celda de los tres parametros menores haya de tener sus tres an-
gulos obtusos, sera facil lograrlo examinando el signo de los tres escalares
asimétricos y forzandolo a ser negativo al operar con los indices del vector.
El tipo de red de la celda reducida hallada se selecciona con el criterio de
Niggli, mediante proposiciones condicionales légicas de eleccidon, sobre la ma-
triz de Niggli de su celda reducida, e indicaciéon de la matriz correspondiente
que se haya de emplear para elevarla hasta la elemental definitiva.

El programa continta la exploracién con cuantas nuevas celdas reducidas
se le propongan.
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CALCULO Y SELECCION DE LA CELDA REDUCIDA

El problema es fundamental en las investigaciones sobre la celda elemental,
que se hacen a partir de los diagramas de Debye, cuando se interpretan por
el método de Ito, en el que se numeran los arcos de lios reflejos con rela-
cion a una terna elegida arbitrariamente como de pinacoides. Luego se ha
de pasar de esa celda arbitraria a la verdadera.

Este programa no puede darse como definitivo para todos los casos que
se puedan presentar, por requerir el juicio del investigador en algunos pro-
blemas complejos. Se ha verificado como satisfactorio en los casos sencillos
y aun ser de un auxilio eficaz en los demas. Desgraciadamente, los errores
fisicos de medida introducen variantes en las constantes, cuya comparacion
no se puede confiar a la computadora (casos de igualdad o de reduccion
a cero).

De entre los modos de representar una red cristalina se emplea con mas
frecuencia la paramétrica, la matricial de Niggli y la de Zelling:

paramétrica: a, b, c, p, Y,
a:b:c=
matriz de Niggli: s(1) s(22) s(33)
8(23) s(31) 8(12)
matriz de Zelling: s(23) s(31) 8(12)
8(14) 8(24) s(34)

cuya significacion de valores es:

s(ll) = a2

s(22) = b2

s(33) =c2

s(23) = b c eos a

s(31) = c a eos (i

s(12) = a b eos y

s(14) = —s(11) —s(12) —s(13)
S(24) = —s(21) —s(22) —s(23)
s(34) = —s(31) —s(32) —s(33)

Sobre cada una de esas matrices se pueden efectuar una serie de trans-
formaciones, para llegar al conocimiento de los parametros de la celda redu-

LA CELDA REDUCIDA 47

cida. Tanto la matriz de Niggli cuanto la de Zelling se valen de algoritmos
triangulares para facilitar las operaciones. Este programa propone un pro-
cedimiento mas directo y seguro: el del calculo de parametros en banda
para cada uno de los pinacoides, seleccionando los menores compatibles
aislados.

Una banda estd formada por dos filas reticulares préximas paralelas; se
trata de calcular las traslaciones conjugadas de la red de modo que dada
una constante, la otra sea la menor posible. Reiterada la operacién para la
primera traslacion manteniendo constante la segunda, se llegan a determi-
nar las dos menores de la banda. Los calculos analogos con base en las otras
dos bandas pinacoidales, daran las tres traslaciones de la celda reducida.

Notese que los vectores de base de la celda unidad seran idénticos a los
de la celda reducida, s6lo cuando aquélla sea primitiva; en otro caso, se
habran de transformar mediante una matriz adecuada.

Se opera con datos de la celda directa: los parametros lineales y los
angulares (dados en radianes).

En la primera parte, calculos:
1. De los términos de sus matrices de Niggli y de Zelling.

2. De todos los vectores posibles en banda, entre los indices 0,
1,-1 2,-2.
— - -

tx= uxa -f- vib -f- WiC

- — — -

t2= u2a+ v + wX

t3= uda+ vdh + wic
cuyo modulo es

t2= uZ2a2+ v»2+ w2c2+ 2uvab eos y + 2 vwbc eos «+ 2 wuca eos.
o bien, con

ki= a2 ; k4—2ab eos y
k2= b2 ; kb= 2b c eos a
k3= ¢c2 ; kc= 2c a eos 3
2= uXi+ vX2+ wxXx3+ uv kd+ v w k5+ w u k6

3. Eleccion de los tres pares de vectores menores. Esta elecciéon requiere
el juicio del investigador en los casos criticos. De no admitir los calcu-
lados por la computadora, no tendrian valor los resultados subsiguien-
tes, que podran ser objeto de céalculo directo.
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4. Seleccién de los correspondientes al primer octante.

5. Cosenos de los angulos de la celda reducida: (nuevos «, (3 y).

1 f
eos (ti At2) — tit2 Juiu2a2 + ViVh2 + wiWWgQ +
|
+ (ux2+ u2vi) a b eos y+
+ (Www2+ v2wi) b ¢ eos a+
+ (Wxu2+ w2ux) ¢ a cos p

Segunda parte, examen de esas constantes para que puedan tenerse como
de celda reducida; esto es, para que sean capaces de dar una soluciéon Unica
a las ecuaciones de Eisenstein que de ella derivan. Estas condiciones son
(Roof, 1969):

1® Que los parametros reticulares se coloquen en orden creciente:
a2 —b2 —c2

(IA) Si a2= b2

|[b ccosa |™ Jac eosO |
(IB) Sib2= c2

Jaceos O |— abeosy)

2? Que los angulos axiales sean todos agudos o todos obtusos (o rectos,
convencionalmente eos 90° = — 0.0)
(2A) a2”™ ]2 aceos@|
a25s]2 ab cosy |
b2~ ]2 ab cosa |

(2B) Se distinguiran 3 casos, segun que:
(2BA) abeosy,aceos0,b ceos >0
(O sea, que los tres cosenos sean +)

Cuando a2= 2ab eosy ac eos 0 —2bc eos
a2= 2ac eos0 -> ab eosy”™ 2cb eos «
b2= 2bc eos & -» ab eosy—2ac eos 0

(2BB) abeosy,aceos0O,bceossac=0
(O sea, que los tres cosenos sean 0)

Tercera parte. Seleccion de la celda reducida y tipo de red a que pertenece;

su mat

LA CELDA REDUCIDA

Cuando a2= — 2ab eosy -» ac eos0 = 0
a2= — 2ac eos0-> a beosy=0
b2= — 2bc cos a -» abeosy = 0
(2BC) abesy,aceos0,bceosx«x < 0
(O sean que los tres cosenos sean —)
Cuando a2= — 2ab eosy-» a ceos0= 0
a2= — 2ac eos0-> a beosy= 0
b2= — 2bc eos a -> abeosy = 0

Cuando a2+ b2+ 2bc eos + 2ac eos0 + 2ab eosy > 0

ha de cumplir dos posibilidades:
(2BCA) de ser > 0 , es correcto.

(2BCB) de ser= 0
a2+ 2ac eos0 + ab eosy —0

riz de transformacion a la celda elemental definitiva.

CELDAS REDUCIDAS Y SUS MATRICES DE TRANSFORMACION

Una de las formas de representar la celda elemental es mediante su ma-
triz de Niggli:
llaa l1b.b ccll a2
> > — b2 c2
llab | l1ax H 1 ab cosy a C €eos 6 b C COS ce
ISl S(22) S(33)
Il S(23) S(13) S(12)
Para

tadora

facilidad tipografica y aun conveniencia en su aplicacion a compu-

electrénica, se pueden establecer las siguientes convenciones:

= S(11) Q = S(22) P= S(33)
S(23) E = S(13) G = S(12)
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0 =0 F=S(22)/2 = (S(11)-S(12)) 72 TABLA  GENERAL
A= S(11) /3 R = S(12)/2 U= (S(I1)-S(23)-S(13)
B = S(l)/2 Z= §(13)/2 V = (S(22)-S(12)) N° Escalares simétricos: Vatriz de transformacion
C= S(11)./4 X = §(23)/2 W = (S(22)-S(I)/3)/2 Escalares asimétricos: +
T = S(11)-2(S(23)) K= (S(I1)-S(13) )/2
L= (S(I1)-S(23))/2 M = (S(22)-S(13))7/2 1 0 B B I Ortoclinica OTT/01T/2T7
2 0O E E C Monoclinica oli/Zo71/7ioo0
mediante las cuales su matriz de representacién tiene el aspecto general
3 ¢ B B I Tetragonal 0117111710 0
| H 0 Pl b B 0 B I Ortoclinica 707/107/727
| D E G 1
5 B C B I Tetragonal 70 i/Ti7/0i o
Con la tabla general que se coloca a continuaciéon se pueden construir 6 B B O 1 Ortoclinica 770/ i70/772
las matrices de Niggli de las celdas reducidas que se calculen, determinar su B B C I Tet I
modo de Bravais y clase de red, asi como las matrices de transformacion 7 etragona 710/771/001
(pendltima columna) para calcular la celda definitiva a partir de su reducida 8 B B B F Cdbica i7i/7117/77 11
provisional. 9 B B G I Ortoclinica oo7/ii7/7io0
10 B R G C Monoclinica o70/072/io00
1 B E B 1 Ortoclinica o70/17i/701
12 B E Z C Monoclinica 007/027/i oo
13 Z E B C Monoclinica 700/720/00i
\b R B G C Monoclinica 700/ 702/0io
15 D 0 D C Monoclinica ioi/70i/o0io
16 D B B 1 Ortoclinica 700/7i11 /071
17 D B X C Monoclinica oo7/207/qio
18 D X B C Monoclinica 070/27 0/ ooi
19 D D O C Monoclinica ilo/710/06061
20 D D G C Monoclinica iftlo/710/00i1
21 D E E C Monoclinica of i/071i/1o00
22 D E D C Monoclinica ioi/70i/01i0
23 D D D R Romboédrica 170/101/7110
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NO

2b
o5
26
27
28
29
30
3l
32
33
3b
35
36
37
33
39

7
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Escalares simétricos: H H
Escalares asimétricos:

P Clbica

P Exagonal

C Ortoclinica
P Exagonal

1 Tetragonal
C Monoclinica
C Ortoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica
I Cdbica

P Exagonal

1 Tetragonal
C Monoclinica
I Tetragonal

1 Ortoclinica
C Monoclinica

I Ortoclinica
1 Tetragonal

1 Tetragonal

C Ortoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica

1 Ortoclinica

Matriz da transformacion

100701 0/001
10070107001
1 10o/Ti 0/001
00171007010
001/7010/7211
20170017010
l1ol1/Tol/oio
21 0/01 070012
oil/o0T1/1o00
10171107011
01070017100
10070017121
021700171 0O
10070107112
ool/111/T1lo
01270107100
oio/ili/701
10170117110
01171107101
oli/oTl/1o0o0
12071 007001
loi/Tol/olo
10271 00701 O
ioo/11i/0Tt

148
*49
50

52

55

57

50
60
6l

62

63

al+

65

Ko

66

67

D -L -L
D D -0
-D D D
D D G
D -E -D
> & 3
D -E -0
Escalares
Escalares
c 3 B
B ¢ B
B B B
B R G
B E B
z E B
R B G
D B B
D X B
D D o0
D D G
Escalares
Escalares
-0 -0 -0
-0 -0 -3

LA CELDA REDUCIDA

I Tetragonal

C Monoclinica
R Romboédrica
C Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica

I Ortoclinica

simétricos: H H
asimétricos: +

F Ortoclinica
F Ortoclinica
R Romboédrica
C Monoclinica
I Monoclinica
C Monoclinica
G Monoclinica
I Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica

C Monoclinica

simétricos: H H

asimétricos:

P Tetragonal

P Exagonal

P

53

110,101/011
110/ Tlo/00!1
l1To/Tot/TTT
ilo/Tlo/00!1
loi/Tol/01lo0
oli/ZoTi/loo
101/110/011

Matriz de transformacion

T20/T02/100
2T0/0T2/010
ioo/Ti0/TT3
o070/ o7 2 /i 00
1ol /s7010/11i
700/720/001
700/702/010
01T/i 00/7 11,
0i 0/270/001
110/710/001
110/T 1070901

Matriz de transformacion

100/010/001
100/01 0/001
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69

71
72
73
=

7?

77
78
79
80
8l
82
83

NO

81+

85

87

89
90

91
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c Ortoclinica
¢ Ortoclinica
p Konoclinica
c Monoclinica
F Ortoclinica
C Ortoclinica
1 Tetragonal

c Monoclinica
p Monoclinica
¢ Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica
F Ortoclinica
C Monoclinica
I Monoclinica

I Monoclinica

Escalares simétricos: H Q

Escalares asimétricos: +

O N U T1T T1T o o O

W M w M W W M

W W O N G T M w

I Ortoclinica
C Monoclinica
I Tetragonal

C Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica

1 Ortoclinica

110/T 107001
110/T 027010
100/0 107001
21070107001
1TO0/1 12/T 70
01070727100
10070107112
01270107100
01071 007001
12071 007001
10271 007010
110/T 107001
1TO/s112/TTO
t10/T 107001
101/7110/70TT
01171107101

Matriz de transformacion

TOO/T11/0T1
011/0T1/100
0OT1/1TT/100
0OTO0/0T2/100
00T/02T/100
TOO/TO02/010
TOO/T20/001
TOO/T1 1/ 0T1

92

IR

95

97

99
100
101
102
103

105
106
107
108
109
110
111
112

E

LA CELDA REDUCIDA

C Monoclinica

Escalares simétricos: H Q

Escalares asimétricos:

“©
el

P Tetragonal
C Ortoclinica
P Monoclinica
C Ortoclinica
I Ortoclinica
P Monoclinica
C Monoclinica
P Exagonal

1 Ortoclinica
C Monoclinica
1 Ortoclinica
C Monoclinica
R Romboédrica
1 Monoclinica
1 Monoclinica
C Ortoclinica
C Monoclinica
C Monoclinica
1 Ortoclinica

C Monoclinica

Q

55

01170117100

Matriz de transformacion

01070017100
100/T20/7001
10070017010
100/702/701 O
10071 11/707 1
10070107001
01170717100
01070017100
1007001 /7 27
02170017100
10070107772
01270107100
12170717100
10071127010
10071217001
01 1707 17100
12071007001
10271007010
10071117071
01170717100
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KO

113
11v
115
116

117
118

119
120

121
122

123
1 2b
125
126
127
128
129
130
131
132
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Escalares simétricos: H

Escalares asimétricos: +
c B B F Ortoclinica
F R Q C Monoclinica
Z E B C Monoclinica
R B G C Monoclinica
D B B I Monoclinica
D E G P Triclinica

Escalares simétricos: H Q

Escalares asimétricos:

-0 -0 -0 p Ortoclinica
-0 -0 -B C Ortoclinica
-0 -0 © p Monoclinica
-0 -B -0 C Ortoclinica
-0 -E -0 p Monoclinica
-F -0 -0 C Ortoclinica
-F -B -0 I Ortoclinica
-F -E -0 ¢ Monoclinica
v -y G I Monoclinica
d -0 -0 p Monoclinica
D -0 -B ¢ Monoclinica
-D -B -0 C Monoclinica
.-D -B -B I Monoclinica
-D -E G P Triclinica

Matriz de transformacion

720/702/100
ol o/ ol 21 i 00
7 oo/ 720/ oco0i
7 oo/ 7 02 [/ oio
oi7/1o00/7 ii
100/01 0/001

Matriz de transformacion

10 0/0 10/001
10 0/7 207001

10 0/0 01/010
ioo/ To2/701 o0

10 0/0 107001
010/0 727100
10 0/0 10/712
012/0 10/1 00
10 0/1 127010
010/1 oo/l o001
12 0/1 oo/ o001
10 2/71 00/01 o
111/1 0o/ 017
10 0/0 107001

LA CELDA REDUCIDA 57

nota: Aplicada la matriz de transformacion a la celda reducida se obtie-
ne la correspondiente celda elemental del mismo tipo, excepto en los grupos
numerados como:

1, 4, 6 — que lleva a una celda cubica de caras centradas: F Cubica.
23, 50, 57, 105 — que da una celda exagonal primitiva: P Exagonal.

28, 35, 37 — que también originan una celda cUbica de caras centradas.

o> t—

Redes cuUbicas

p(-)
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Datos:

REDUCCION DE EISENSTEIN SOBRE LA MATRIZ DE NIGGLI

Tarjetas Formato REDUCCION EN BANDA

ly?2 En blanco

3 Col. 1—15 : Nombre del Mineral......ooeiieiieriinnna, 3A4,A3
16—42 . Parametros lineales directos, a, b, ¢, de la
CeId A i 3F9.6
43—78 : Parametros angulares de la celda directa,
a, 3 Y, en radianes........ceinniinenen. 3F12.0
4 Col. 1—9 indices —2. N 3F3.0
5 Col. 1—9 indices —1. L. — e, 3F3.0
6 Col. 1—9 indices 0. 0. (0 3F3.0
7 Col. 1—9 indices 1. —1. Lo 3F3.0
8 Col. 1—9 indices 2. —2. 2 et 3F3.0

Para cada ejemplo por calcular se cambia Unicamente la tarjeta 3, con los
datos pertinentes, quedando las otras.

En los “comentarios" del programa se explican los mecanismos de entra-
da y salida para lograr un analisis satisfactorio del problema propuesto.
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LA CELDA REDUCIDA

B5500 FORTRAN CpMplUATION IX, 7»

CA]_QUtD CRISTALOGRAFICO» celda REDUCIDA por VECTORAS En banda,
REDUCCION DF EISENSTEIN
DATOS CELDA ELEMENTAL DIRECTA
traslaciones [E la celda reducida
CF. AZAROFF.L.V, Y BUERGER M.J*# THf powder METHOD in X-RaY crys-
TALLOgRAPHY.  MC gRAw HILL> NEW YUR* (1958)134-141,146-150

Roof.R.3 .- a theoretical Extension of The wfduced cell concept in
CRYSTALLOGRAPHY* LOS A1AmOS SC*LAb .,CAI .#(1969).

F.J_FABRAGAT guinchaRd .
FORTRAN - BURROUGHS 5500

OON baSE En uRA celOa ELFMENTAL clrFcTA InlcTAI dADa (PaRamETrO$ En
ANgSTROhS y aNgLLOS En GRADOS, MINUTOS y SEGUNDOS SEXAGESIMALES), EIPRO-
gRaMa e STABLECE SuS MATRICES dE NIGGLI y [E selling pOR SI SE DESEASE 1a
REDUCCION DIREcTA nEUIANTE ALGORITMO,

LuEGD se CALCULAN LOSpOSIgIES VICTORES en bANgA pArA LOS TrES pINACOIDES
CON SUS INDIES U Vv VMORRESPONDIENTES, ENTrE 4?. Y -2.. EI PROgrAma
ELICE eNTrE LOS TrES pENOREs NO cOpi ANArESJETErmInA LOS DEL pRIMER OcTANTE
Y ESTADLEE sus ANUULOs ocRRESpONDIFNTFs, QUE SFrAN LOS dE uNA pCSl bIE
celda reducida.

SE CALCULA su v°LUmEN Y S WERIFICA LA LEGITIMIDAD DE TAL CELDA

LuEqu SE ESTABLECEN SUS pROpIAS mATrlcFs DE NIGgLl Y DE SELLING INdAgAN-
D0 Si S puEde cDNTINuAr 1 REdUCCTgn-

finalmente sl establece el tip0 de red ce tal cflda reducida y la matRiz
(E SUS TRANSPORTACIONES A l1a CeLDA FIEmFNTAL DEpTNITIYA# mULTI pLl CANDOLa
PoR Los TRES VECTORS DE UASE DE La CELDA REDUCIDA QUE SE CalCULo*

61

R

TRATANDOSE OE i rEdpRINITIYA P# IA CELDA REduclIDA Es A Su \Ez LA EIEmEN'R

TAL DEFINITIVA.

r

0000

0000
0000

0000
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TARJETAS DE ENTRADA,

tarjeta l.- nombre del mineral Y PARAMETROS DIRECTOS DE LA CELDA EIEmEnTAL

PROPUESTA (ANGULOS EN CR.MIN.SEg . SEXAGESINALES, .(FORVATO 3A4.A3.3Fc.8*

3(F4.0HF3.0,F5.2))
TARJETA 2,- INDICES oy , CFORVATq3r3, 0L
TARJETA 3.- INDICES | . i (FORnATOB13.0)
TARJETA 4.- INDICES o o o (FORVATO 3F3.0)
TARJETA 5.- INDICES  newy | 1= (roRUATO 33.0
TARjErA 6 .— INDICES 2. =2 _ 2. (F(PMATO 3F3‘O)

UNO O MAS TERNAS DE TARJETAS (FOR
MATO  DX#H3(F3.0#5x)#F15.7> cON Los Catos u#v#w#vectqr de Lgs 3

VICTORES ADECUADOS aE A dUICIO OEl INVESTIGANOR HAYAN CE RE.

TArJETA 7 y SS.- & ponDRAN Aqul

sultaR por La inspeccion de la 1 tsTa» cuando corrido el progra.

,A la primera / z no satisfaga la eleccién automatica e l1a

COMPUTADORA.

PRACTICAMENTE, < CoPIARAN EN sENDAs TARJETAs LOS N vEc TqREs mENoREs
CON SUS SIMBOLOS, SE DUPLICARA CACA UNA (N-1D)(N.?, VECES y SE HARAN cON
Ellas ternas con touas sus rErmuTAciones posibles, se tendra cuidado oe
Eliminar aguellas ternas ouf comporten j ceros en el mismo inoicE, por
SupONEr (TLuaS dE VECTOREScOpLANArFS.

E ExAMINARAN l1as POSIBLES CELDAS RFoUCIdAS FncONTRAoAs. la menor Es la

de menur volumen,

para Evitar tanteqS al imponer unos vectores reticulares# es Importante

el que
1. LOS pARANTROS fUNA/NTALEs SE COLOQUEN EN ORuEN CrECIENTE A, b, c,
?, SE CONSIDERE 1a CEHLDA OON SUS TrTs ANGULOS obtusos (COSENOS NEGATIo
UrtiMa taRjeta.® aUn cuano0o se gMit¢n las tarjetas ry ss.ccdn0 en
UNA PriMERA CORRIDA EXPLNRATORIA OEI pROgRANA) SE TERMINARA
SIEMPRE OON UNA que LLEvF ceros AN A. FORVMATO de ELLAS,

LA CELDA REDUCIDA

PARA CACA C/ mplg pOR cAlculAR sc CAMBIA unlcAmEnTE LA Tar ETA 1
Y EVCnTUaLMENTE LA 7 y SS.> QUEDanDo LAs ot«as

o 0o 0o © o

Ofension
1TARA(s ), TARF(B,,FAROC3.A), AMGUC9),COSA(3) ,NIN(3).EOITO(9,,SEN(3,
DIMENSION Z(9)#WAN(3),EDI(9)
TI=TIME(2)/60.
RtAQ 1#VANA, vEnE#VINE, voNO,a, b, c, (Angu(1)#1bW9)
1 FORMATC3A/ |»A30r9.643CFA. 0#r3.04#F5.7))-
REai 5' B 7WAC X, js |.5)
5 FORMATC3F3,Q)
PRInT 88888
«esas rqmat (» ukiversidao nAcionAl auténoma oe hexiCo.,/10x,M N sT,TUTo
* CE GCOLOGIA™,/ HX,"™* * * * * ¢ A-_/_AX,"LABORATORIO CE cRISTALGg
SRAFIARS/* 14y, ™ * * * **  *dqi///)
PRINT 175#vana*vLnG#vine#fvond
175 FgRmAT<SH MtwERalL=3AA#A3,/)
PRINT 176
76 ForMATC29h CEIDA BAEmFnTAI1 INICIA,,/)
PRINT 17/,A,CAngUCI)>1=1,3)

177 FORMAT (9¢3h Asks .5#4X#lqu ALFASH .0"F3.0#75.?)
PRINT 178#Q% (A XCC )" 1=4,6)

178 FUR«AT(9y# 3H B=F8.5# Ax, j ]| fIETASF*. O F3.0>p5.2)
PRINT 179#CH(AnGU(1)#1s7,9)

»79 Fri?HATt9X,3« Cr| 8.",,*X» loH CAWAF«.0»F3.0,F5.2.//)
N=00

D2 JJ.,3

6S
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25

20
15

10
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iMs)+U

SUME=ANGUCIM)*60.

K=JJ+1+ N

sume=sume + angu(k)
SUME=SUME*60.

L=K+1

SUMEs SUMEANGUCU

N=N+2

RAns SUME/206264.8062
COSACJJ)=CO0S(RAD)

COAI FsCOSACI )

CoBET=C0$AC2)

COGAM=CO0SA(3)
SEN(JJ)=SIN(RAD)

CONTINUE

CORg=CCOAI f*CObET-COGAN)/(SEN(1)*$En(2) 3
GARsARCOS(CORG )
SErG=SINCGAr)
VOL=A*B*C*SEN(1)*SENC2)*sERg

PRINT 6/ VOL

FaRMat C10X,wWOLUMEN De La CELDa ELfME"jAL

00 10 j=1#5
Do 15 K=1,5
0o 20 L=1/5
MMHL
TEST(M,1)=U(J)
TESTCM#2)=VfK)
TESTCM#3)=WCL)
CONTINUE
CONTINUE

Cl=A**2

InlCial

“>F15.6,//)
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Cl1=B**2
CHI»C*2
CIV=2*A*8*CqGAm
CV»2*u*C*COALF
CVI=2*C*A*CQBET
PRINT 180
180 FqrMATCOX*17H MATr1Z DE nIGGI I/>
CVII=CIV/2.
CVITI=CV/2«
CIX=CVl/2.
PRINT 181/CI>CII>CI11
100 FqRMATCOX/6h S(i#3X/6H SC22)"3X/6h SC33)*6X*
IF11.673x r11*673X>FII*fi)
PRINT 182,CVIHI>CIX/CVII
172 FQRHaTG X"6h S(23)* 3%*sh S(31)"3X"6h S\ 2)>6X"F |\.6/3X*
1F11.6#3X>F11.6//)
PRINT 183
183 FOrMATcO9x>18H MATrIZ DE s™MITING/)
CHAV=-CI-CIx-CvI1
CHEV=-CVI11-Cl1-CVII
CH IV=""CV111-CIX -C111
PRINT 184#CvI11*Cl X CVII
184 FoRMat(@X/6"m S(23)>3X/6H S(t3)"3X>6M SFf,2>6 X/ F\t6*ICF 1y o> IGFI
11.6)
PRINT  185#Ch AVHCHEV>CHIV
*8 FURHATCOX>6H Sc 3Xr6H S(?4)>3X>6h S( A YeX Fn 6#3X*F1 J'5*3X/F i
116//7)

PRINT 186
186 FORMAT(5X/15H CELDA REDUCIDA/)
D0 B LL=1/125
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3H VOCTC LL)s SQr TACIFTEzs TCI L"1)**2+CHI*TEST(LL#e)**2«.CHI I*TESTCLL"3>
1*2+TESTCLL/1)*TEST(LL/2)*CIV+ rrSTCLL/2)*TESTCLL»3)*CV+TESTCLL/3>
2*TEST(LLM)*CVI)
00 40 W /125
40 TESTCWN,4) =vE:CTON>
PRINT 31
31 FQRVATCS™ Kk \ H VECTOR/)
PRINT 30/CCtESTCN/j j )/ji=1/4)/MNs1/125)
30 FQRMAT(IX>F3 .0/ X/F3 .0/5 X/F3 .0 /5 x>FIs 7))
NN=2
J*|
N=2
D0 oo 125 KaN,125
IFCTESTCK*4))45/125/45
45 IF(TEST (W4 )" TEST(K*4 ))12.S/50*70
70 00 71 KK=1#4
canbckk)=testcj#kk>
CHANIHKK )=TEs T(K"KK)
TESt (I>KK)=CHANCKK)
TESTC K™ KK) =CAMb CKK>
71 CONTINUE
G0 TO 125
5 DO 51 ki=l/a
TARECKL)=TESTXK K1 )
TARACKI)=TEsT(NN/K1)
TEST(NN#XL)STArE(kL>
TESTCK,KL) =tARa (L)
51 CONTINUE
J=J+2
m kKnt2
K0

100

150

155

145

156

160

140

165
N
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N=NN

GO TO 30

CONTINUE

IFCN-8)91)/90>100

CONTINUE

PRINT 136

FORMAT(H /~

PRINT 135

FOrMAT(26h LOS TrEs VECTORS MCNOrEs/)
PRINT 30/CCTESTCLL/MM)/MM=1/4)/1L=1,6)
J1=1

DO 140 1J3=1/¢

KM=3

DO 145 In=1/3

IFCTESTCI JMM)) 150/155/ 155
KM=KM-1

GO TO 145

kM=kM+1

GO TO 145

CONTINUE

IF(kM"6) 1407156/140

DO 160 MI=1/4

FAROCII/MP stESjC1J/Mij
CONTINUE

JlaJi+1

CONTINUE

print 136

PRINT 165

Format

+RMINADOS POR EI PROGRAMA**//)

«,/," LOS VECTORES del primer

OcTANtE dete

67
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print 3o,ccfarociii,jjj),.iii=1/4),iti=i,3d) PRINT 136
c CALCULO ANGULOS CELDA REDUCIDA PRINT 170
170 FORMAT C32H ANgULQS CELDA REDUCIDA/)
UI=FAROCI, I}
VI=FAROCI"2) NN=00
W1=FARO(1,3) Do 3 KK=1,3
AR=FARQC1,4) BRC=WINCKK)
U2=FAROC2,1) BRCs ABSCBRC)
V2=FAROC2,2) BsEG=0rC*20626¢»-80620
W2=FARO(2,3) BMIN=BRC*3437*746770
8R=FARQC2,4) BGRA=BRC*57 295779
U3=FAROC3,1) 1BGrA=BGRA
V3=FARO(3,2) ESTA=1BGRA*60
W3=FAROC 3,3) IRES2 =BMIN-ESTA
CR=FAROC3#A) ARRO=1 RE S2*6 0
Cc cONDICION de CgpLamaridad de vectores, CUE su DETERMINANTE SEa CERg* CARBO=ESTA*60 .
13 FAT =UI*U2*U3 +U3* yI*W2 +WI*U2* v3 "U3*y2* Wl -Ws *U2*yl-Ul* V3* W BSEG =BSEG-(C Arb O+ArrG)
IFCFAT ,E0 ,0.) GO TO 101 ICCBSEG-60.)  78,79/79
GO TO 103 79 BSEG=BSEG-60.
101 PRINT 102 IRES2=1IRES2+1
102 FORMAT (1h0,"No SON VIAB(_Es Por sEr CoP|ANArE$. E$ PrECIsO ElEglr; 78 IFCIRES2-60 ) 8,81/81
*LOS MaS CONVENIENTES dE ENTRE LOS OTROS MENORES cALCULaDOS**,//) 8l IREs2=1rEs2-60
GO TO 14 ibgra=ibgra+i
103 Gamar=C ul*U?*C I+V1I*V2*C H +W1*W2*C 1 H +( [jI*V2+ u2*V 1)*(C IV/2.)+ 8 CONTINUE
LVI*W2+v2*WE)*(CV/2. )+ (W1*U2+W2*U1)*(C v1/2.))/ (AR*BR) MM =KK+ NN
BETAR=CUI *U3*CI+VI *V3*CII1+W1 *W3 *CHT+CII3 *VUUIl *v3) *(CIV/2. ) EDITO(MM)=1rGRA
L4C VW 14V 1*W3)*(CV/2* )+CW3*U 1+W 1*U 3)*C CV 1/2. ))/C aR*CR ) KLsKK+1+NN
ALFAR=(U2*ii3 Cl +v2* V3*CI1 +Vj?*U3*CIIT + (U2* v3+U3* v2)*CCl y/2 .) EDITOCKI)=1rES2

1+ (V2*W3+V3*W2) *CCV/2 . )+ (W2*U3+N3*U2 )*(CVI/2. ))/COR*CR)
WINC1)=aRCQsCALFAR)

HI=kl+i

EDITOCLL)=BsEG
wIN(2) =AHCOs CBETAr)

WIN(3)=ARCOS (GAMAR)

NN=NN+2

3 CONTINUE
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PRINT 171#CEDITOCHL>"MIs1°3)
171 FORMAT <I5.1
PRINT 172¢ (EDITOCMLAIL.4,F>)
172 FORMAT Ci5l|
FRIPIT 173»CENITC(L)/MLa749)
173 FORMATCISM
PRINT 136
SEAIsSIN(NINCD)
SEBESSINQWIN®))

AIFA. ,FV<W3.0.F5.2>

eCTA.#F«.0#F3.0.r5.P>

GalAdHFA=0"F3=0>15 . / >

CR*C/VIFaR*«CTaR' ‘g AMAR)/c SrAL* SEUC)

GRCsARCOSCCR)

SGRaSIN(GRE)

VETA3AR*DIr*CR* Sea L* SEFIE*SR
PRINT 7o \CTA

7 FORMATCOX#32H VOLUMEN OF La CelLDA Rf°UCTOa = #FI5.6#//>

CG3 AR*OR*GAmAR
BGHAR*CR*BCTAR
AG*UR*Cr*ALFAR
AA=ARFAR
BBIQRTR

PRINT 900

900 FORMAT (10x.<«VERIFICACION DE LA CEIOA REOUCIOA POR LAS CONDICIONES

¢ de elsenstein.«/)

IPCAA_LE .bq -ANO.DB*LE_CC)
PRINT 902

902 fOrhat c15x#«las dimENsigNes a*b#c oe la celoa no esTan en rftoc

#reciente.v />

901 IFCAA.GE.ABSC2*BG".AND_AA.GE.ABS(2*CG) . ANO . BB*GE . ABS(2*AG))

*G0 jOo 907
® TO 950

@ TO 90l

SEGVENT

907 IFCAA.NE.BB)

LA CELDA REDUCIDA

GO TO 908
IF(AG.GT.BG) QO TO 950
908 IFCBB.NE.CC) Gqg JQ 909
IFCBG.GT.8G) G0 TO 950
909 IFCAG.GT.0.AND.BG.GT.O.ANU.CG.GT.0O)
IFCAG=0.And-0G=0*AnD*CG=0) Gqg Tq 904
IFCAG.LT.O.AND.BG.LT.O.AND.CG.LT.O)

PRINT 906

906 fOrmat clb5x,"

/>

903 IFCAA. NE. C2*CG>))
IFCBG. GT. (2*AG))
910 ifcaa.NE Q* 0oG))

IFCCG.>GT4(2 *AG) )

no tiene todos sus angulgs agudos ni

TO 910
TO 950

TO 911

8 888

TO 950

911 IFCB8@nesC2* AO) Go TO 17

IFCCG.»GT*C2* BG))

@ TO 17

8

TO 950

904 IFC Ab»ne»C"2*Cg)) Gb TO 91;

IFCBG.NE.O)

go TO 950

912 IFCAA.NE. C'2.*BG) ) QO TO 913

IFCCG.Ne. o)

go TO 950

913 IfCBB*ME.C-2*BG)3 GO TO 17

IFCCG.NE.O)

GO TO 17

Q& TO 950

905 1 fCAA.NE.C-?*Cg)> QO TO 916

IFCBG.NE.O)

GO TO 950

91* IFC AA*NE.C-2*Bg)> GO Tg9i7

IFCCG.NE.O)

QO TO 950

917 IFCBB.NE.C"2*Bg)) GO TO 918

IFCCG.NE.O)

@ jO 950

918 AIA=AA+BB+2*AG+2*b G+2*CG

GO TO 903

go TO 905

to° os obtusos*
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IfCAIA_tfE.O) GO TO 17 19 FORMAT(15x*«En SINTESIS* EsTA gqElqA CaLCULAqa puedE considera

BI8=AA+2*BG*CG IRSE COMO REDUCIDA."*//)
IFCBIB.LE.O) CO TO 17

PRINT 180
Ar=FARO0C1*4)

950 PRINT 16
16 FgRHAT (A5X%#"E,n SINTESIS.La CELDA CALCULADA NO PUEDE TEnERSe CoMO

+LA REDUCIDA DE ENSENSTEIN"#//) BR=FARO C2# 4)
14 U1=0. CRsFARO (3/4)
V1»0. RAFI=AR**2
VIEQ- RAFO=BR**2
AReO- RAFU=CR**2
vzmos TAFA=BR*CR*ALFAR
20 TERO=CR*AR*bCTaR
zi;o; TIRO=AR*BR*g AMAR
U3=0. PRINT 181*RAFI*RaFg*Rafu
V3=0e PRINT 182, TAFA*TErO*TIrO
W3=0. PRINT 136
CRE0- PRINT 183

READ 30 ,UL vl #H1 ,AR

rANA"=-rAp I-t Iro-TErg
IFCAR.EQ.0.) GO TO 921

RENOss-TIRO-rAFO-TAFA
Read 3o0*u2*v2>w2/Br

read 30UBv3'h3or RINOs -TErO-tAFA-RAFU
PRINT 11 print isa,tafa,terq,tiro

11 FORMAT (' #H0c0™ 00 00087 * 55500044 ergrariihghggiiiteress e44444664*
FAIAELG067FF 9070070007 * 5/, »» vectores de la celda reducida elegid
#0s por el Investigador»,/)

PRINT 30*U 1#V1,W I/AR

print 185/RANA,rEno*RINO
print 191
191 FORMAT(3h /)

PRINT 30#U2#V2,w2/BR

PRINT 30>U3,V3,W3,CR
SELECCION DE LA CELDA REqUc IDA.

GO TO 13
17 PRINT 19 IH=RaF 1*10.
1Q=RAF0*1Q.
1P=RAFU*10.
ID=TAFA*10.

IE=TERO*10.
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IG=TIR0*10.

HEIH/10

Q=1Q/10

P=1P/10

0=10/10

E=1E/10

G=1G/10

IFCH.C4.qAnD.G*EaP)  GDTO 300
IFCHEQQAMO.G.INEP)  GDTO 301

IFCH NCQ AN*Qro#p)  GOTO 3<2

escalares d‘l iV grupo

IFCd 1E.0#AND*E*LE.0.ANd G.LE.0) oo To 303

IFCD=H/4<) @ To Al3

IF(D=C/2+) @D TO415

IFCD=QJ/2.)) Gqg To 310

IFCE=H/2.) @ TO 417

DATA NANOCZ(J)'J“1»9)/"P" ,"TRICLN"''1,0'0,0'1'0'0'0'1 /
@D JO 920

CGONTINLE

Data nd M'c2Cj)"'J=i'9)/"i"""MONQCi."'0"i'-i"i'0'0"-i"i"i/
@ TO 920

IF("e=H/2.) Gq TO416

DATA NANO' CzCj>"J=I'9)/"C","MONGCL"0,-1,0,0'-1,2,1,0,0/
@D TO 920

Continue

ONTA NA'NO' C*¥cJ>' J=1'9)/"Ch"MONOCL"-1,0,0,-1,0,?'0" I'O/
@D TO 920

Continue
DANA NA.NO'fj)'j=1"'9)/" C"""MNCL"-1,0,0,-1,2,0,0,0,1 /

303

427

311

422

LA CELDA REDUCIDA

QO TO 920

CONTINUE

QATA NA,NO'czClJ)'j=I'9)/"F"'"ORTOCL""-1,2,0,-1,0,2,1,0,0/
QO TO 92<)

IFCD=0) QO TO 311

IFCDs-Q/2.) GO TO 313

IFCD=-Cg-G>/2.) QO TO 427

IFCE=0) QO TO 314

IFCEs-H/2.) QO TO 315

DATA NANO, (Z(J)" jsl '9 )/"P",".TRICLN""1,0'0,0#1,0,0'0,1/
GO TO 920

continue

OATA NA'NO'C & J5" js1'9)/*, IM"NONOCL"*1»0'0,1, 1,2,0" I'O/
QO TO 920

IF( E=0) Go To 3i6

IFCEs-H/2.) QO TO 422

OATA NA,NO® (ZCJ)*J=1"9)/"P"' "MQNOCL"™"1"0"0,0"1"0"0"0"1 /
QO jO 920

CONTINUE

data na, no'<zcj),j=i*9d/"C","cRtocl* ,i,0'°"-i'0,-2,°,i,c/
QO TO 920

IFCG=0) Gq To 419

Ip(g=-H/2.> QO TO 420

DATA NA,NO"CZC1J)'J=1'9)/"P"'""NONOCL"'1'0'0,0'0,1,0'1'O/
Gg TO 920

CONTINUE

DATA NA,NO"CZCJ),J=1"9)/"c"*"ORTOCL""1"0"0,-1"-2,070"0,1/
GO TO 920

IF(E=0) Gn To 424

IFCE=-H/2.1 QO TO 425

DATA NA,NO'(ZCJ)'J=1'9)/"C", "MONOCLWO0,1'2,0'1'O'1'O'O/

75
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GO TO 920

CONTINUE

DATA NA>NO"CZCJ)>J=179)/"C" #"ORTOCL" *O# 1#0# O# -1 #- 2 M #0# 0/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NA>NO'(Z<J>'J=1'9)/"I"#"ORTOCL"'0'0*0*1>0#-1*-1#-2/

GO TO 920

IFCG=0) GO To 428

DATA NA*NCWZ(J)"J=179)/"C"*"MQNOCL" " 1#2#<M>0#0#0#0#1/
GO TO 920

CONTINUE

0ATA NA/ NO®(2(3)>J=1*9)/ ,Pn#,MoNOC L' G 1# 0# \ p 0* Of OF Op 1/
GO TO 920

ir(6=0) Go To 430

DATA NA/NO® CZ<J>* J=17"9)/" 1"#"MGNOCL,," IM* 1* 1>0*0#OM#M/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NA/NO' C2CJ>' Jsl '9)/" C"™ " MONOCL""' 1»0f 2p 1popofop it 0/

GO TO 920

CONTINUE

DATA NASNO™ FZCJIY & 179)/" p#" ORTOCL'™ 17 0" 0, 0, T*OHOKO" 1/
GO TO 920

ESCALARES DEL | GRUpO

1£CO.LE_0.AnD.E.LE.0.ANO.G.1E.0)  ¢c® TO 335
IF(DsO) GO To 336

IF(D=H/2.)  Go TO 337

IFCD*K/4. ) GO TO 503

IF(0=E/2%) GO TO 513

338

LA CELDA REDUCIDA 7

|F(D=G/2.) go To 514

IF(E=0) QO TO515

IF(E=H/2.) GO TO 338

if<e=d/ 2*> go to sis

IFCE=D> GO To 339

IF(G=E> go to 521

Data na»no»(ZCj )»j*i»9)/,,c,,»"Monogl,,»i»o»i»“ 1l»o»i»o»i»ol/
GO TO 920

IFCG=0) Go To 519

IF(G=D) Q0 To523

OATA NA»NO»(ZCj)» J=1»9)/ *C"»"MONOCL"»I»1»0»-1» 1,0»0»0> 1/
GO TO 920

1 fCg=H /20 GO TO 516

DATA NA*NO» (ZCJ)»J*1*9)/«C"» "MONOCULO, 0»-1»2»0»-1»0»1»0/
GO TO 97?0

CONTINUE

OATA NA»NO*{Z(J)»J=1'9)/«l«»"ORTOCU">"1»0'0»-1>1,1»0»-1»1/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NA»NO»C Z<J>' J=1»9) /" R"™»"ROMBOR"» 1 1»0»-1» 0» 1»-1»" 1»"1
GO TO 923

continue.

DATA NA,N0>{2<j)'J=1"9 >/"C"»"MONOCL"»1*1»0»-1»1,0»0»0»1/
GO TO 920

Continue

DATA NA»NO»(ZCJ5' J=1'9)/"C"."MONOCL"»0»1*1»0»" 1,1»1,0»0/
GO TO 920

CONTINUE

OATA NA»NO*(Z(jl,Jsl'9>/"C'*"MONUCL"'0," 1" 0'2'"1'0'0"°",/
CO TO 920

continue
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DATA NA/NO0> CZCJ)>J=1,9)/"C% "MQNOCI»,l,0,i,.i,0,1#0#t>0/

QO TO 920

CONTINUE

DATA NA#NO*CZCJ)>J=1'9)/"C h#*MONQCI" , *i #0>G#*1#0#2>0#1*0/
&0 TO 920

CONTINUE

DATA NA>NO>( Z<J>' j=1>9)/"C"# " MONOCI."#»1,0,0>-1 #2*0,0,0, 1/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NA, NO"(Z<J)" J=179 )/"In*"TETRAO"# 0#-1, 1> 1>-1#-1# 17070/
QO TO 920

IF(E=0) Go To 504

IFCE=H/4*) @O TO 505

IFCEsG/2. ) QO TO 510

IFCE=H/2.) Gq TO 740

IF(G=H/2.) & TO 511

DATA NA'NO' (Z(J)'J=1"9)/"C«# "MONOCI*»' 0# O'* 1p0/?#-1»1p0#0/
& TO 9-20

IFCG*0) @& To 506

IFCG=H/2.) QO TO 506

IFCG=H/4%) Gn TO 507

DATA NA/NO'C ZcJ5' J=1'9)/"1% "ORTOCL"'0,0*-1#I1"l,-1"-1#1*0/
QO TO 920

IFCEsH/2.) Gg TO 501

DATA NA' NO" ¢ Z(J*' JS1%"9)/"C"» "MONOCL™ 0* 1» 1#0p-1#1p1#0/0/
&0 TO 920

Continue

DATA NA, NO® (Z7j)"J31/9)/, 1, # " nRTOCL" "0 . »1**1"0" I#M#2#1,1" "1/
GC TO 922

Continue

508

506

511

510

505

504

335
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DATA NANO'CzCJJ'U31'5~ ™11~ ~ " -1 1,0,-1p*1p1,0,0,1/

GO TO 920

continue
DATA NA,NO#CZCJINJ«1#9)/"f"*"cUBICA-"1
QO TO 920
CONTINUE

,0>1 '
DATA NA,Na,tzCj),J=1>9>/"1","0RTOCL">-I'

GO TO 922

continue

DATA NA,NO»(2tJ>"J=1"9>/"1","ORTOCL"" "

GO TO 920

CONTINUE (0}
DATA NA#NO,( ¢Cj)"' J=1"'9)/” C"#" MONOCL*"0 "

GO TO 920

Continue . if'9
.if o !
OATA NANO,C Zj)' J=1"'9)/ml1"#' TETRAGW

Go TO 920 7
CONTINUE

data na,no"CZCj)>j*i#9)/"i% " qrtocim/
QO TO 922

IFCD=0) GO To 7*d

IF(D=-H/3.) gC TO 533
IF(D=-CH-G)-2.) GO TO 5<U
jFCD=-(H-c)/2.) GO jO 542
IF(D=-H/2.)g0 TO 744

IFCE="H/2.) QO TO 745

IF(E=0) Go TO 746

IF(E=(M-D)/Z.) GD TO 54
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55#

747

550

549

544

543
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IFCES-D) g0 TO 747

IF(Gs-D) @O TO 552

IF(G3*CH-D-E)> c0 TG 55,1

DATA

QO TO 920

CONTINUE

OATA

G TO 920

CONTINUE

OATA NA»NG»(Ztj3'JIsT,AT/,,C,», MONOCL"»1,0»I»*1,0»I»0»1»0/

G TU 920

IF(G=0> Go TO 549

IFfG=“0) @O TO 550

DATA NANO,cZCj>,J*1'9)/"C"»"MONOC I»,1.i,0,-1,1,0.0,0,1/
CONTINUE

DATA NA,NO»(ZC j>, j=1,9)/"R","ROmBDRh,1»-1,0,*1,0,1,“1,*1,*1/
QO TO 923

CONTINUE

OATA NANO*C Z<J5'Js1»9)/"C"«"MONOCL"»I,1.0,-1,1,0,0.0»1/

QO TO 920

CONTINUE

OATA NA, NO»( Z

QO TO 920

IFCG*QJ G(@1 To 543
IFCG*-H/2.) QO TO 544
OATA NA»NO* (Z1J)'Jal'9)/"C", "MONOCL", 1.0» 1,-1»0.1,0» 1,0/
Go TO 920

CONTINUE

OATA NA, NO»<Z«J>»Js 1'9)/"C"."HONOCL",1.?, ®1,0,0. 0,0.1/
QO TO 920

CONTINUE

s3»9)/" I". " TETRAG™»1.1,0.1,0,1, O 1» 1/

745

546

744

539

537

748

LA CELDA REDUCIDA

OATA NA.NO.CZC J)»ja|'9)/"(:"_"ORTOCL"»O,l»l*O."l.1*1»0»0/
GO TO 920

IF(G30O) GO Til 546

DATA NA.NU* f2< J>* Jsl»g)/..l..«..ORTOC|"»1'0»0»1*1»1»0»*1»1/
GO TO 920

CONTINUE
DATA NA»NO»(Z!j)*I=1'9)/"C"»" MONOCL"»1»0»2,1,0»0»0»1»0/

Go TO 920

IFCE=0) QO TO 74ti

IF(E="H/2.) QO TO 349

IFCG=0) Q& TO 539

OATA NA,NO,CZzCJ>J31'91/"1"."0ORTOcL"'O.1,0,1,1,!,-1.0,1/
& TU 920

continue

OATA NA,NO,tZ(j)'J--1'9)/"C"."MnNOCL«»0,1,2,0,1,0.1,0»0/
QO TO 920

IFCG=0) Gqg To 537

DATA NA, NO»((Cj),J31»9)/"I-."ORTOCL"/0,0.1.1,1,1,-1,1,0/
QO TO 920

continue

DATA NA,ND,CZCj>,J=1,9>/"r> " TETRAG,," 1'0'0»0» I *°"1"I» 2/
QO TO 922

IF(G=0) Gqg To "34

IFOGs"h/2.) @ TO535

DATA NA,NOMZCJ)'J=1'9>/"C”'"*UNUCL"'0'?'1'0'OM ,1>0>°/

GO TO 920
CONTINUE
OATA NA,N0"<z<J>"">si"9)/” r "FfFr€JRAC"""1°0"0"0"0"IPI"2pl/
éo TO 922

CONTINUE

81
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DATA NA*NO# (ZCJ)#J=1#9)/"P" "E;XAGaN"#0#I#0#0#0,1 ,1,0# 0/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NANQHC z< J># JS1'9)/"1" "XETKAG M0, 1# 1#1# 1#0 ,1#0#1/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NASNO#(ZCJ)#JI=179)/"1","TETRAG #1#0#1#0#1#1 , 1#1,0/
GO TO 920

CONTINUE

DATA NA#NO>CZCJ)#jsI#9)/«1',"CUBICA"#1 ,0#1#1#1#0 ,0#1#1/
GO TO 920

IFCE=0) QO To 742

IFCE="H/2.) QO TO 743

IFCG=0) @ TO 530

IFCG=-H/2.)) GO TO 531

DATA NANOH# CZ<  Jsl'9>/"C"#,*MONUCI"#0,1, I, 0#-1, 1,1,0,0/
GG TO 920

continue

DATA NA# NO#¥c Z<J>' J=1%9)/wC;, t MONOCIME2, 1#0#0# 1#0 #C#0#1/
@ TO 920

Continue

DATA NA NO#CZ(J>'J=1'9)/"C", "CRTOCL”#1=0#1,-1.0, 1#0,1,0/
Q@ TO 920

IF(G=0)  Go to 527

IFCG=-H/2.) @O TO 528

DATA NA#NO0'(7CJ™Jsl1'9)/"C", "HONOCL"#2,0#1,0,0,1 HO#1#0/

@ TO 920
CoNTINUt
DATA NA#NO'IZC*P'js1*95/MI" #" TETRAG" ' O#tc#1'0'1'Q #HH#I#L/

GO TO 922

527

564

563
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CONTINUE
DATA NA>NO»CZ<JI>»J*1>9)/»P«,"EXAGON">0,0>1*1>0»0#0»1>0/
GO TO 920
IFC G*0) Go TO 524
IFCG="H/2.) GO TO 525
DATA MA»NO0»(2(J)O=1>9)/-C",«0RTOCI"»1,1,0,-1,i,0>0»0»1/
GO TO 920
CONTINUE
Data nA'no'CZ""'J=1'9)/»p«,»cubica«>i, o»o»o»i»oror»o»il
GO TO 920
continue
DATA NA/NO' CZ«J>'J=1'9>/"P","EXAOON">1,0>0,0,1,0,0, j

GO TO 920

ESCALAROS DEL 11 GHUpo

IFtD*ID.0.AND«E.LE.O.ANDI g>IE<0) g0 T o 327

IF(D=H/4.) 0O TO 555

IF(D=H/2.) Co TO 320

IFCD=E/2.> GO TO 560

IFCD=G/2.) GO TO 561

IFCE=H/2.)  Go TO 562

IF(E=D/2.)  CO TO 563

XF(G=0) O TO 564

Data naf ng' T2( "MONDCL"#1#1#0>-1M,0, ¢,0 i/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA,NO#C2CI>"J=1%9)/Incw> _yanaci AL 1.0, W#T 050501/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA ,NO#C7CJ)"J=1#9)/ C","NONDCI"#0,-1,0,2#-i ",
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GO TO 920
CONTINUE
data NA,NO.<Z<J>»J«I»9)/"I"."HONOCL«.0O»Il.-1.1»0.0.-1#1.1/
GO TO 920
CONTINUE
DATA NA,NO'CZ<j)'j=1»9)/"C"»"MQNOCL"A"*»0,0"“1,0"Z"'0"1' 0/
GO TO 920

continue

DATA NA,NO»(Z<j)"jsl ,9)/"C"_"MONOCL"""1»0/0»-1»7?.0»0,0,t/

GO TO 920

IF(e=H/A®) GO To 556

IF<E“H/2.) @D TO 557

IFCE=G/2.) GC TO 55d

data na» NO¥(Z (J)»J=i'9)/"i«,"MOoNOC L-»i,0%-i>0»i.0#i<-i*t/
@O TO 920

CONTINUE

DATA NA.NO'CZCIJ)»J»1,9)/"C","MONOCL",0,-1,0,0,-1,2,1.0,0/
@O TO 920

CONTINUE

DATA NA,NQ, CZ(J>" J=1»9)/"R”»"ROMBDR", 1»0>0»-1»1,0,"1,-1,3/

GO TO 923

CONTINUE

DATA NA,NO,CZCJ).J=1,9>/"F","0ORTOCL"'2.-1,0,0,-1,2.0.1.0/
QO TO 920

continue

OATA NANO'CZ<j),J=1'9>/"F"."URTOCL"."1.2,0,-1,0,2,1.0,0/
QO TO 920

IF(D=0) Gq TO 329

580

576

331
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IF(0=“H/A.) QOTO 572

IFC0O=-H/2,) QOTO 331

IFCE=0) Gg To 332

IFCE="H/2.) QOTO 578

IF(E="D) GO TO333

Data na. no.(ZCj>J=1'9)/"r»,,MINocL",0» i»i, i. i»o, i»o, 1/
QO TO 920

IFCG=0) Go To 579

IFCGs“H/2e*) QOTO 582

IF(G=H-2*D> QO TO 580

Data ma no»czcj),j=i,9)/"C"."MOXOCL".i»i*0o»*i»i,ono»o»1/
QO TO 920

Continue

DATA NA NO» ( Z<J>' j=1'9)/" F", "ORTOCL"" 1»=1»0, 1,1,2," 1," 1,0/

QO TO 920

continue

DATA NANO»f Z<j)"' J=1'9)/"1", "MONOCL"» 1»0» 1. 1»1.0,0,-1,-1/
QO TO 920

continue

DATA NANO»( Zj)' J=1"'9)/" C"»" MONOCL"» 1»1>0»-1»1,0,0,0, 1/
GO TO 920

CONTINUE

OATA NA»NO»C Z<J>» J=1"9>/"C"»"MONOCL"»1«0"2,1»0,0.0»1,0/

GO TO 920

IF(G=0) Go To 576
OATA NA/NO.C

QO TO 920

continue

DATA NA,NO'CZCj).J=I'9)/"P"."MONOCL".0,1.0,1, O.0,0.0.1/
QO TO 920

IFCE=0) Go TO 573

85

)» J=1»9)/"C"»"MONOCL"»1,?»0,1,0,0.0,0,1/



86

574

330

567

BOLETIN NUMERO 94

IFCEs-H/2.) @D TO 574

DATA NA,NO»(Z(J)»JsI»9)/wC", " tFONOCI"»0,1 ,2 *0*1,0,1 ,0 *0/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA>NO'(Z(J)#JS1*9) /* Iw"TETRAG" *1»0>0»0»1»0»1»1>2/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA*NO>( Z<j)' j=1'9)/"C"*"ORTOCL"'0»1»0»0 '*I»-2*1>0»0/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA»NO0»C2(j)'J=1'9 )/"F"# "ORTQCL"'1»-1»0»1»1,2»M »-1,0/

GO TO 920

IF(E=0)  go To 330

IFCE=-H/2. ) QO TO 569

IFCG=0> G T 570

DATA NA»NO'(ZC j)» j=1*9)/"C"*"MONOCL">2»1»0»0*I»0»0»0* 1/
G0 TO 920

continue

OATA NA»NO* CZcJ>" J=179)/" P", " MONDCL*»# 1 »0» 0* 0» 1#0# 0» 0» 1/
&0 TO 920

CONTINUE

DATA NA»NC> (2Cj) " J=1'9 )/" C"#" ORTOCL*/ 1*0»0#-1 »0#-2# 0#1#0/
Q&0 TO 920

IRG=0) Gg Tq 566
IFCGs"'H/2.) @ TO 567

DATA NA* NO* <2CJ)"J=1'9)/"C"*"ORTOCL"»1*1,0,-1,1,0,0»0*1 /
QO TO 920

CONTINUE

DATA NA>NO CZ<J)»J=1'9)/"P"»"EXaGon"» 1,0, o, o»1»0* 0>0O' 1/

QO TO 920

566

302

587

586
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CONTINUE
OATA NA*NO® CZ<U>*" J=1*9)/"P" ," TETRAG" *1*0» 0*0.» I* 0*0*0#}/
GO TO 920

ESCALARES OEL 111 GRUPO

Ifco.LE.O.AnD.E.LE.O.AND.g .1E.0)  cO To 317
IFA>=0) GO0 TO 318
IF(D=H/4=) GO TO 566
IF(D=E/2=) GO TO 590
IF(D=G/2.) GO TO 539
IF(D=Q/2.)  Gn TO 319
If-CE=H/2.) GO TO 59i
DATA NA*Na*(2Cj)*Jal*9)/"C  =yoNGOL"*0,1»1,Q,-1,1,1%0%0/
@ TO 920

CONTINUE

DATA NA NJ ¢cZCJ)'J-1"9)/Hin, WQRTQCL"»*I,0»0»"I»1*I»0**I»ly
QO TO 920

IFCE=G/2.) Go Tqg 537

OATA NA*HO*( Z2J)* Js1»9)/" On#n MONOCLW, 0#0#. 1#0#2~ IM#0f0/
QO TO 920

CONTINUE

DATA NA*NO* ( Zj)' j=1"9)/" c«, «mgNgc,,,, 0,.x,0,0 ts2.j.q, af
QO TO 920

continue

data NA*Ng. C7cJ>" j=1'9)/"c","MQhOCL"'*1 *0*0,-1*0,2#0>1*0/
QO TO 920

CONTINUE

OATA NAFiO* C2< J>' Ws1,9)/ MC"*MMONGCLM>-t ,0»0»-1»?,0%0*0* 1/
QO TO 920

CONTINUE



88

318

323

*io

BOLETIN NUMERO 94

ONTA NA.NO*(ZCj)»J=1»9)/"1"*', TETRAG"*0, «I»1*I*,,1*-1* 1*0*0/
GO TO 920

IF(E*H/2») Go TO 584
DATA KASNO*CZ<I>' J=1»9)/"C"»"MONOCL."»O» 1»1*0** | *1»1*0*0/

QD TO 920

CONTINUE

DATA NA*NO*CZCJ)*J=1*9)/"I"."ORTOCL"*-1*0»0>-1*1*1*0*-1»1/
Q0 TO 920

IF(0=0) Gg To 320

IFC0=-H/2.) QO TO «00

IF(D=“D/2.) &0 TO 321

IFCD=%“CQ"G)/2«) @GO JO 406

IFCD=-CQ-E)/2.) @GO TO 407

IF =" QY H/3* 3/2* ) Q0 TO 405

IF(E=0) Q0 To 322

IFCEs-H/2.) & TO 323

DATA NA*NO* (Z(J)*J=1*9)/"C"*"HONOCL«»0#I*1*0*"1*I*1*0*0/
GO TO 920

IFGG=0> Go To *10

DATA NA*NO*( Z<J)»J=1»9)/"1"»"ORTOCL"»1*0*0»1»1*1*0»*1*1/
QO TO 920

Contirnce

OATA NA.NO'i ZEJ>'J=1'9)/"C"»"MONCCL"»1»0*2»1*0*0*0»1*0/
QO TO 920

IFCG=0) Go TO *08

OATA MA»NO»(Z<I>»I»1'9>/"C«»"MONOCL«»1.2»O»I»0»0O»0»O»l/
Q0 TO 920

Contirnce

Data NA»NO*CZ{ J>* j=1»9)/™*C,*"ORTOCL"»0»1*I»0*-1»I» 1*0*0/

GO TO 920

*05

*07

*06

403

324

400
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CONTINUE

data na*no*cz<ji>j=i*9)/mr"." rombdr" *i»?*i»0o»“i*t* 1*0*0/
Q&0 TO 923

continue

DATA NA»NO*(ZEj)*j=1*9)/” 1"** MONOCL"» 1*0*0* 1*2* 1.0*0* 1/
QO TO 920

CONTINUE

OATA NA*NO»(2(ji*j=1*9J/"1"»"MONOCL"»1.0*0.1*1*?,0*1*0/
GO TO 920

1FCE=0) Gn To 324

IF(E=-H/2.) GO TO *03

DATA NA.NO*(ZCJ)»J=1*9)/"C"."MONOCL"*0*1*2*0*1*0»1*0*0/

QO TO 920

CONTINUE

OATA NA*NO»CZCJ)»J=1»9)/"I"*"ORTDCL"*1*0»0*0*1*0*-1*“ 1*»2/
& TO 920

IF(G="N/2.) GO TO *01

DATA N&NDCT<j)* J=1%9) /" C™* MONOCL™0*2* 1+0* O» 1*1*0*0/

CO TO 920

CONTINUE

ONTA NANO CZeJ>* J$1'9)/ " 1"."ORTOCI"»1*0*0*0.0* 1*e1,-2*-1 /
CO TO 920

continue

DATA NRND ( Zj) »J=1*9)/"P"."E XAGON* 0* 1*0*0* 0* 1»1»0*0/

CO TO 920
IF(E=0) @ TO 325
IFCE=“H/2«) GO TO 326

IF(C=0) @O TO 598

89
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f
CATANATTRIE 1) )s1491/"C". "MONOCL"#0#1#1404-i/ 1417
@ Tb 920

598 CONTINLE
ONA NN 134 121%91/"P#" MONQCL"#1#050%0* 1040700 F
@ TO 920
326 IFGS0) QT o
ONA NANH
@ TO 920
596 CONTINLE

#
i

3)# jsI#9)/"1"#" QRTOCL™ 1#0#0# 1#1 #1404+ ()

CATANAINQES 54 j=1%9)/"C"#" URTQCI™ 1*0#0#-t#04-240A 18
@ TO 920
%k |
325 IF(G*0) CH :|:q 503
IFCG=-W2.)
OATA NA/NO' (*T)# j=1#9 I/"P"#"MONOCL"'1*0#0#0#0#1#0'1'0 "
& TU 920

GO TU 594

594 CONTINUE
data na# nottcMcl)#jsl,9 aqrTCci"# i. o#fo#-i#-2#0*0*
QO TO 920

593 continue
OATA NA#NQ#C2( j)# J=1,9 )/w p*"TETRAG" Ot 1#0#0#0# 1#1*0*0/
QO TO 920

*20 Print 34o# NA#NO, CZ(j )#Jax,9)

340 FORMAT (3x#n La cElda REDUCIDA pERTFNECF A ora REO */A2# 1X#A6#//*
18X#« SU MATRI2 dE TRANSFORMACION A 1A CELDA ELEhENTAL DEFINITIVA £
2S"#//# 15X# 3F5* o#" / "“/3F5.0*" / "MF5.0,//)

PRINT 3A1

3ai Format <8x*" la correspondifnte celda elemental oefiniTiva Es oel

*MISMO TIPO."#/)

Go TO 923
922 PRINT 924/ nA*NC#(Z < J 2*rQ)

LA CELDA REDUCIDA 91

P4 FORMAT (8X>"" la CFLDA REDUCIDA pERTFNECE A UNA “HA2 , IX#HAe /7,
18X#" U MATpIZ [E TrAnsFqrMACIoN A LA CFida EIEmEnTAI DEFINITIVA E
2S"*//NM5x"3F5.0""" / “#3F5.0#" / '*3f5.0#//)

PRINT 926

926 format COX*' la cORRespOndifnte celda flemeNTal offinltiva es una
CMLdA CUUICA DE CARAS CENTRADAS, F cUQTCA.«,/)

G0 TC 926

923 Print 925# nA*NO#(ZCJI)#I=1#9)

925 FORMAT (8 X#' EA CELDA REDUCIDA pERTFNECF A uNA RFO "#A2/1y*Aé///#
Isx#" U MATRIZ DE TRANSFORMACION A BA cHLOA FLEmEnTAL DEFINITIVA t
2% ,//,15X#3F5»0,h  / ""3F5.0#" / '*3F5.0#//)

PRINT 927

927 FORmat (0" 1A CORRESpOND IFnTE CELDA FLEMFntal DEFINITIVA ES UNA
*celoa exagonal sencilla# p fxa&onal ."#/>

928 CONTINUE

uuz(n

VI=ZC2)

Wr+Z(3)

u2=z(%

V2=2(5)

N2az(6)

us=z(m

V3=Z(8)

W3=2(9)
ADE=UI*Aa+VI*BRHWI*CR
BDEsU2*AR+92*BR+W2*CR
CDFaU3*AR+V3*BR+\3*CB
ANA=Ul* 02 *AR*AR
ANBsVI*V2 *BR*DR
ANC=N1*H2*Cr*Cr
BnA=U1 *\2
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BNB*U2 *V1
BNC*V1*W2
CNAaV2*W1
CNB«W1*U2
CNCrw2*Ul

ENA»u 3*u2*A«*Ar
ENB=V3*V2*BR*BR
ENCaw3*w2*CR*CR
FNAau3*Vv2
FNB=U2*V3 r
FNC=V3*W2 f
GNAaVv2*W3
GNB*W3*U2

GNC=W2 *1)3
PNAaUI*U3*AR*AR
PNB«VI*V3*0OR*BR
PNCaWI*W3 *(R*(R
OnAsU1*V3
QNB«U3*VI
QNCaVvI*w3
RNAV3*W 1
RNBartd*3
RNC=W3*Ul
dme=ar*ur*gamar
OMFaBR*CR*ALFAR

iong»cr*ar*bftar

CAs(ll ,/ (ADE4BUE))*(A"FIA+ANB+ANC+(BNAABNB) *DHF4 (BNC*CNA) *OMF i CCNBACM

4C)*d\G)

Cb*C1./C BDE*cnE))*CENA +ENB+ENC*KrNA+FNR)*OME4 (FNC*GNA}*DHF*CGNB*GN

1C)*DMG)

CCa( 1#/C ADE*CDE))#CPNA+PN8+pNCMQNA4QNrn*DME+CQi.JC*RNA>*OMF*CRNS*RN

344

343

346

345
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1C)*OMG)

WANC1)s ARCqSCcA)
WAN(2)= ARCOSCCB)
WAN(3)= ARCQS(CC)
N=0

00 342 K=1/3
CrsWANCIO
ERSABS(ER)
ES=ER*206264»8()62

EM=ER*3437.74677
EG=ER*57.295779
1EG=EG

CT=1EG*60
IR=EM*“ET

FR» IR*60

CA=ET *60=
Es=ES-CCA+Fft)
IFCES*600 343"3A4*344
E5=ES-6Q.

IRs IR+1
IFCIR-60) 345/ 346/ 346
IR=iR-60
IEG*ICG+1
CONTINUE

MK+N
EDI(H)-1EG
J=K+1+N
EDICJ)=IR

L«J+1

EOI(L)=ES

Ns N+2

93
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342 CONTINUE
PRINT 350/ AOL, (EOICMi)/ML=1>3)
350 FORMAT (15X/"A S "/F8.5/10X/"ALFA S "/F4 0/F3.0/F5.2)
PRINT 347/ bDE/ (BD IQMLYML»4/6)
347 FORVAT (I5X/me = -» F8 »5/10x™*'BETA
PRINT 343/C0E> <LDI(ML)/ML=7/9)
348 FORVAT cisx/*c s "'/F8 .5/1ox/vc AMA

/A =Q4F30/152)

F4 . 0"F3« »F5.7»///>

GO TO H
921 CONTINUE

T2=TIMEC2)/60.
T3=T2'T1
PRINT 99999, T3
99999 fORmATc10X,«TIEMPO EMPLEADO EN L* E jF-CUCION *"*F10.5>" SEgUNDOS."*

)

call exit

ENO

LA CELDA REDUCIDA

UNIVERSIDAID NACIONAL AUTONOM? DE fJEXICO

NSTITUTY G2 GEOlosi

LABORATORIO cE CRISTAIqGrAfIA
R S

MINERALSTARL . INTERN.

O

CELDA EIEmEnTalL rMICIAY.

A3 8.50500 ALCAS 135. 0# 0.00
U= 0.50500 bTTAs 69.18. 0.00
C- 6.02100 GAMAs: 90. 0. C.00

VOLUMEN CE LA CELDA ELEMENTAL ItfICTAlI e ?66.7?758U

MATRIZ DE MCGI 1
5(11 S(2? S(33
55233 31% séizf
MATRZ Ul 5ELING

C 23? SCi SCi23
SIA)  SeA < 34)

CELDA RECOCIDA
A VECTOR
34.0320027

* 28.6474655
24.0557727

2

%

COOT RN

*

e

2

0
1
1
2
0

L L |
NN

72.335025 T2.235025
-36.209952 18*100 94

*9 O» 435979 -36. 125q73

1
T 19.9421416
v 17.0059613
28 .2193608
. 23.2970231
). 19.0177502
i 15.9092378
. 14.7321910
. 24.0656912
. 19.9498460
17.07 00000
- 15.9119052
. 17.0159406
. 22.5089473
. 19.9477186
0. 19.0177581
%. 19.9485251
) 22.5103769
. 24.0586362
. 23.2915574
, 24._0557727
1 26.2177160

95

36*252441,
=0.000000

0> 000000

=10. 14
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29.4713751
29.4748761
24.0617005
19.0177582
14.7270449
12.0250347
22.5149603
17.0160014
12.0278064
8.5029807
8.5109454
17.0220035
12.0328456
8.5050000
8.5079703
12.0391434
14.7391934
12.0293101
12.0278863
14.7356875
19.0293407
17.01202"8
17.0085174
1$.0177581
22.5070093
26.9065176
26.9077959
21.6894525
17.0100000
11.4444313
12.0278946
19.0311451
13.4538979
8.5050000
6.0139473
Q.5149857
12.0420000
6.0210000
0 . 0000000
6.0210000

12.042000C
8.5149857

6.0139473
8.5050000
13.4538979
19.0311481
12.0278946
13.4444313
17.0100000
21.6894525
26.9077959
26.9065176
22.5070093
19.0177581
17.0085174
17.0120278
19.0293407
14.7356875
12.0278863
12.0293181
14.739 1934

LA CELDA REDUCIDA
1t o -2. 12.0391434
1. (e} -1t 8.5079703
It 0. o 8.5050000
It c It 12.0323455
1. o 2% 17.0220035
1. -1t -2. 8.5109454
1# -1. -1t 8.5029807
It -i. o 12.0278864
It -1. It 17.0160014
11 -1, z. 22.5149603
le -2. -2. 12.0250347
It -2. -t 14.7270449
It -2. 0% 19.0177582
It "2t It 24.0617805
It -2, 2t 29.4/48761
2t 21 -2t 29.4713751
2t 2t -1t 26,2177160
2t 2. o* 24.0557727
2t 2. It 23.2915574
2. 2. 2. 24,0536362
2t It -21 22.5103769
2t 1. -1. 19.9485251
2. It ct 19.0177581
2t It It 19.9477156
2. It 2t 22.5039473
2. 02 -2. 17.0159406
2t a -1t 15.9119052
2t o e 17.Q100000
2t a It 19.9498460
2# o} 21 24.0656912
2. -lt -2. 14.7321910
%_ It -1t 15.9092378
2t -1, o 19.0177532
2t -1 1* 23.297023i
2t -lt 2. 28.2193608
2t -2. -2 17.0059613
2t *2t -1t 19.9421418
24 -2. (0 24.r557727
2t *2t It 28.8474655
2t -2. 2t 34.0320027

tos tres vectores memores

0. it It 6.0139473

o it -1t 6.0139473

it 0 ot 8.5050000
2 u o, 8.5050000

- 6.0210000

a a It 6.0210000

tos VECTORS OEl PRIMER OCIANTE CETERMInaDgs PoR EL PRqGRAMA

0. It It 6.0139473
E; It 0# 0.5050000
0# It 6.0210000

NO SN vI»0ll$ PR CORLANARE

* s pftEc,sn E<ToiR LOS MAS CoWVCNIENtrs 0E entre tos OTROS nEnoRés calculados

97
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*£ AFFEKIK *kKkK #

VICTORES OE L* CELDA REuu<"IDa E1Egld0OS PQR EI INVESTTgAoOR

1l l 8.5029807
o) 6<C\39473
0. -1. 6.0210000

NO son viables POR SER COPLaNaRES.
ES PRECISO ELEGIR L"S MAS CONVEN IENTES OF ENtRE LOS QTROS MENORES CALCULADOS

VECTORES dC La CElqA REduClgA EIEg1d0S por E, INvEsTTGAdOR

. 1. 1- 8.5029807
o 1. 1. 0.0139473
0. 0. 1. 6.0210000

NO SON YIAULES POR SLR cOplanarfs.
£5 pfIFCISO E1Eqlr ios mAs CQnVFNIEnTEs DF ENTrE LOS OTROS mENORES CA1CULAqOS

JecTORES dE 1a CFL°A «EDUCIDA ELEGIDOS Por H. investigador

. 1e 1. 8.5029807
-1 0~ -1. 6.0210000
0. 1 1 6.QL394 73

A-NGULOS CELDA RCOiic 10A
ALFA= 89.55.57.97

UETA=110.A1.21.84
GAMA* 69.20.44.46

VOLUMEN de la celda reducida 266.725817

VCrl fl A30Gh B LA BGa RN AR LS ANDJ NS (& EIsENSTEN
las dimensiones A,,,,c de la celda no Estan en orden creciente

NO TIENE TOOOS SUS ANquLOS AquqOS NI TgOos ObTuSOS,

EN SINTESIS/ ESTA cE10A CALCULADA puFoE cONslqErarsE
ReouctOA.
matriz OE niqgli
S&II S(22) S(33) J6.167567? 72.335025 _
§ 3)) & @) 0.060089  -12 .,93049 362252
18.041595
matriz de selling
sczn SCI13 SC12 -06008 _
S(l4) 524 5(343 A B 12.79.3049 I£1.041595

-90 .436 709 235i94a,

LA CELDA REDUCIDA 99

1A CHDA RYDCOCIOA p(RTENT A ONA RFo P TRIci*
SU NATr1/ DE TRANSFORMACION A LA CELD* ELEMENTAL DEFINITIVA ES

le O 0O*/ G 1 0./ G o» e

LA CORRESPONDIENTE CHDA ELEMENTAL DFFINITIVA ES OBl MISVO TIpO.

A's 6.01395 ALFA = 69.20.44.46
0 = 8.50500 OETA * 89.55.57.97
c 6.02100 GAMA 3 110.41.21.84

VecTurCs DC L* CFiId* *EOUCV ELrGloOS pnR E|] INVESTtG»DOR

L. 1> 1> 8 .5029007
0. o, - 6 .0210000
0 1 [af 6.0139473

ANAULCS ctUIA RCOcIOA
ALFA= 90. 4. 2.03

GETAa 69.18. 38.16
GAMA» 69.20.44.46

v&cumen de la celda reducida 266.725017

VCRIFI CACIOS Dc LA CEL#A reUUcioA por las cQNoiciONES of ei$enS$tein#
L S OIhENTIUNFS A,O0,c bz u rsTAN En ordef. cqCclENTr

NO TIENE TOOOS sus anGulLQs Ag1)0Qs nl Tnnns OtiTusOS"

”N SINTESIS# ESTA m.
- C In* CALCULADA PUEDE CONSIDERARSE ;OMn RCOUCIOAi

MATRIZ nC NIGGLI

s 22) S ¢
&« 36*167562  72.3300% 3500
] SI31>  S(12 ? *2,0*0089 12.793049 18.0%212%}3

MATRIZ PC SELLING

g((ﬁ’? 5&% 284213 "0* 060089 12,

793049
"67.002207 0.3 KR m
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la CELDA REOUCIUA pERTCNFCE A una RFD P TRICLN
SU MATRI 7 OE TRANSFORMACION A LA CELDA ELEMENTAL OEFINUIv* ES

1. 0. o & o . 0. / o~ 0- 1

CORRtspONDIERTC CtLOA ELEMENTAL DEFINITIVA ES CEL MIShO TIpO,

A= 6.01395 alfa * 69.20.44.46
U= 8.50500 BETA * 90. fl. 2.03
C= 6.02100 GAWA = 69.18*38.16

VICTCRES E | A CH UA ELYJDA EIEgIOs AR Ell INESTTGAIR

>(1) - 1. 1 9.5029807
0 0. 1. 6.0210000
- -1. -1. 6.0139473

ANGULOS C~™1ICA REDUCIDA
ALFA- 90. a. 2.03
DETa=110,41.21.94
CAMA*1§0.39.15.54

VILWUAEN ni la celda REDUCIDA = 266.725317

VARIfIcAclgN OE 1a ftigA REOUcIdA POR LAS cDNolcIONES de EISENSTEIN.

155 oihensiW s a,,,,c Ot 1a CtiDft ro estan en orden creciente.

En SINTESIS# ESTA cELDa A CULADA PUEOE CONSIDERARSE c&nH
NATRI2 nK NIGGLI

i 5(22 S(33 36 .16756™? 72.335025 36.252401
B 3R ey Roso0ss  -127793043  -13.041595

HAIR; @ SLLND
5(13 S(12 -0* 0*0089 -12.793049 -18.041595
E?ﬁ} SC?4 5&343 5.332911  -54.23334) -23.399303

REDUCIA-

LA CELDA REDUCIDA

1A (DA RDJWJDA FRIB\RE a usa red p MOOL
su MAIR7 ¢t trarsformecion a la dElda elemental definitiva es

le 0. Gt/ g 1 0 7 g O 1

LA CORRESPONDIENTE celda ELEMENTAL OEfINITIVA es OEl mlISmQ Tipo.

A's 6,013% ALFA * 110.39.15.54
B * 8.50503 beta 3 90. 4. 2.03
C « 6.02100 gama * 110.41.21.84

o**e ot

JCTURES OF L« CA.O» REduCIuA Erfgli0s POR 11 IWESTIQADFt

-1 le 1. 8.5029807
ot 0. 1. 6.0210000
ot 1* 1> 6.0139473

ANGULOS CELDA REDUCIDA
ALFA* 99.55.57.97

BETA* 69.13.38.16
GAMA*110.39.15.54

YOLUMEN Dt LA CELDA REDUCIDA * 266.725817

VCRIricfIcN O tA «clda rédU”™o* pon las condlc™ nfs Ot ciscnstfin.

LAs DIMENSIONES A,b#c dE ta cE1D* NO E$1AN En ORDEN CRECIENTE.
NO TIONC TABCs S5 ANGLCS AGd® N TiHB CeTustS

BN SINTtSISH ESTA (HDA CLAOUAA pEE CONE IARE B «EDUJDA

MAIRZ X niogli

S(I1 S(2) S(33 36.167567 72.335025 36.25244fF

S(23 S(31) SC12 0.01D089 12.793049 ''18.041595

matriz de selling

3523 13 8%12 0. 060039 1?7.793049 -18.04 1595
14 S{24 S(34 -30.919016 -54.353518 -49._1055 79

la celda reducida pertenfce a una rfd p tricln

Su MATRI 7 DE TRANSFORMACION A LA CEld* ELEMENTAL OEFINIUVA ES

1. 0 0 7/ 0. * 0 / o O 1

la correspondiente celda elemental definitiva es ofl mTSmO n Po.

A's 6-01395 ALFA * 110.39.15.54
8 ¢ 8.50500 BETA s 89.55.57797
C = 6.02100 gama 5 69.18.38.16
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