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LAS ARCILLAS DE LA CUENCA CARBONIFERA DE COAHUILA

L iberto de Pablo G alán *

RESUMEN

Arcillas asociadas a la Cueca Carbonífera de Coahuila, en la formación Ol­
mos, fueron muestreadas en las cercanías de Monclova, Coahuila, de arriba 
abajo y entre las capas de carbón. Su estudio mineralógico por difracción de 
rayos X, microscopía y difracción electrónica y química 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 interestratificación que varía de 0.7:0.3  
a 0.5:0.5, 10:15.4A. La caolinita es de morfología pseudohexagonal, con 
tendencia a enrollarse a formas tubulares y, los interestratificados, son de 
forma indefinida y menor absorción en el haz electrónico. Se establece que su 
paragenesis implica alteración de rocas volcánicas, sedimentación y metamor­
fismo en medio marino, bajo mares transgresivos, durante el Cretácico Supe­
rior, coincidiendo con lo admitido por otros autores para la formación 

carbonífera de Coahuila.

IN T R O D U C C IÓ N

En el Noroeste de México, cubriendo una extensa región de los Estados 
de Coahuila y Nuevo León, se localizan los yacimientos de carbón más 
importantes del país. Asociadas al carbón se presentan arcillas, hasta ahora 
no descritas, en las que se ha mostrado interés económico para uso posible 
de la industria cerámica. Salas (1960) proporcionó al autor muestras de 
arcillas inmediatas al carbón, en la zona de Monclova, que son objeto del 
presente estudio.

Sobre la geología de la cuenca carbonífera de Sabinas, Roebeck, Pesquera 
y Ulloa (1956) reportan que está constituida por rocas sedimentarias que 
van desde el Jurásico hasta el Reciente e incluyen areniscas, calizas, lutitas, 
margas, conglomerados continentales y derrames basálticos, con acumula­
ciones de yeso y carbón. Del Jurásico es la formación "La Casita”, donde

* Investigador Titular del Instituto de Geología de la Universidad Nacional Autó­
noma de México.
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se encuentran lutitas marinas con yeso y poco carbón, que aflora en los 
potreros de Ovallos y Menchaca. En el Cretácico se alternan calizas que 
corresponden a (Menchaca, Podillo, Cupido, Aurora, Buda) y lutitas marinas 
(que corresponden a Barril Viejo, La Muía, La Peña, Grayson, Eagle Fort, 
arcilla Upsen). Sobre la arcilla Upsen descansan las formaciones San Miguel 
y Olmos, formada esta última de lutitas grises y arcilla arenosa, fina, inter­
calada con arenisca gris fina, suave y dura, conteniendo los depósitos de 
carbón. Se le han diferenciado cinco zonas litológicas: carbón, en fongoli- 
tas que derivan a arenas y margas con concreciones ferruginosas y capas 
fosilíferas superiores; areniscas distrificadas; limonita; conglomerados y limo­
nitas superiores. Sobre la formación Olmos sobreyace "La Escondida" y, 
finalmente, en el Cuaternario, se derramaron las lavas basálticas Esperanza 
que fluyeron en distancias apreciables.

Sobre la geología histórica, los mismos autores admiten una serie de even­
tos en que la península de Coahuila que, en el Cretácico era una masa 
continental de bajo relieve, dio lugar a los miembros del Cretácico Superior. 
Mares trasgresivos dejaron areniscas blancas, fango y flora que pasó a turba 
(formación Olmos), en condiciones palustres, marinas y continentales. Hacia 
el final del Cretácico, se elevó sobre el mar, siguiendo después las formacio­
nes basálticas del Cuaternario.

Muestras de las arcillas inmediatamente arriba y abajo de los horizontes 
de carbón, en la formación Olmos, fueron proporcionadas por Salas (1969) 
y estudiadas por las técnicas mineralógicas comunes, con los resultados que 
se indican a continuación.

DATOS EX PER IM EN T A LES

Dichas arcillas, megascópicamente, son de color marrón obscuro, plásticas, 
partículas de fino tamaño, suaves al tacto, con arena fina diseminada. Se 
colectaron muestras: 1) éntrelas capas de carbón; 2) arriba del carbón prin­
cipal, en cape; 3) 1 mt. arriba; 4) 0.5 mt. abajo; 5) 0.5 mt. arriba de la capa 
inferior de carbón; 6) 0.5 mt. abajo, y 7) arriba del carbón La Florida.

Para su estudio mineralógico, las muestras se disgregaron suavemente en 
mortero de ágata, secaron sobre ácido sulfúrico y analizaron químicamente 
y por difracción de rayos X ; parte de la misma muestra se dispersó ultrasó­
nicamente en agua, sedimentó y examinó por microscopía y difracción elec­
trónica. Los estudios de rayos X  se hicieron en un difractómetro Philips, 
radiación Cokx, ángulos de Bragg de 2o a 80°, sobre muestras naturales y
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glicoladas. Para microscopía y difracción electrónica, se usó una unidad Phi­
lips EM 100C, depositando las suspensiones sobre rejillas de cobre cubiertas 
de colodión. Los análisis químicos fueron según las técnicas convencionales 
para el análisis de silicatos.

Difracción de rayos X

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

Se observa que todas ellas contienen minerales arcillosos dioctahédricos, 
caolinita, hidrómica 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 más 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 y otros (Ruiz Amil, 1959; Ruiz Amil 
y Brown, 1961) discuten el cálculo de la interestratificación en filosilicatos y 
deducen una serie de curvas correspondientes a la variación de la intensidad 
de las reflexiones o de la función de mezclado con la distancia interplanar 
recíproca. Por comparación simple se concluye que los minerales interestra­
tificados en estas arcillas corresponden a filosilocados tipo ilita: montmo- 
rrillonita, interestratificación desordenada en tres capas con porcentajes que 
varían desde 0.7:0.3 a 0.5:0.05, 10T5.4A.



T abla I

DISTANCIAS INTERPLANARES DE ARCILLAS 
DE LA CUENCA CARBONÍFERA DE COAHUILA

1 3

Original Glicolada Original Glicolada

d I d I d I d I

38.0 D 38.6 D 39.4 DM
32.0 D 31.0 7I

29.2 DM 29.2 L M
26.07 D 25.63 DM 25.02
22.37 D 20.98.1
19.011
18.30j M 18.00

N5 16.80]
15.331 15.55 - I

14.66' 14.45J I 14.871 14.25
14.25 12.83

13.89 I 13.71 I 12.36
13.32 13.32
12.83 12.671 12.67
12.20 MI 12.20 MI 11.93
11.50 M 11.68 11.801

11.17 M 11.04 M
10.70 D 10.47 D 10.37
10.05 D 10.08 DM 9.88 D

9.00 D 9.18 D 9.25 D
8.86 D 8.89]I

8.42 DM 8.50 D 8.64'[ M
8.15 D

7.68'1
7.35  ̂ MI

7.15 II 7.00 II 7.15 M 7.15.
6.73 D

6.47:t 6.39 I
6.20 J D 6.24 i DM

5.99 D
5.40 DM

5.07 l 5.11 I
4.97 f M 5.10 J DM
4.87 M
4.77 M
4.49 I 4.49 M
4.38 M 4.38 M
4.26 MI 4.26 MI
4.17 M 4.17 D
3.98 D 3.90 DM
3.85 D
3.75 D 3.75 DM
3.58 I 3.56 M

3.52 M
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T abla II

DISTANCIAS INTERPLANARES DE ARCILLAS 
DE LA CUENCA CARBONÍFERA DE COAHUILA

4 7

Original Glicolada Original Glicolada

d I d I d I d I

35.4 D 34.2 M
28.4 MI

25.63 DM
25.021 25.02 DM
22.83] D

15.33 MI 15.331
18.68 D

14.66] I 14.871
14.08 DM 14.08 D 13.89 ► M

13.51") 13.32 I 11.80J
13.15 [  I 12.82 I

12.2011 12.67 „J
11.80 1

■
11.54"I

11.04 11.29
>IO.70J1 10.70

10.31 _1 10.3711
10.17 [ M

10.10 D 10.081 10.08 D 9.88,[
9.10 D 9.70 M

9.01 J 8.86 D 9.01]!
8.86 í M

8.42) M 8.50 D
8.15]

7.68'I
7.35 [ MD

7.15 DM 7.00 M 7.15,f 7.15 MI
6.431
6.17]¡ D 6.17 MD
5.57 D
5.131I 5.18'1
5.07 M 5.10 \ MD
4.94J1 4.85 I
4.49 MI 4.49 M
4.26 I 4.26 I

4.16 D

3.75
3.98 D

D 3.17 DM
3.58 DM 3.58 M
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Microscopía electrónica

Micrografías electrónicas 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 absorción, que seguramente corresponden 
a la arcilla interestratificada. Son comunes las formas pseudocilíndricas o 
tubulares, transparentes, posiblemente de bacterias. En la micrografía 7, la 
muestra 2 indica cristales enrollados de caolinita desordenada, e igualmente, 
formas orgánicas. Por el contrario, el ejemplar 3 se caracteriza por cristales 
irregulares que no sugieren ningún 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.

Composición química

En la tabla III se presentan los análisis químicos de las arcillas originales 
no sometidas a ningún proceso de clasificación. Indican contenidos altos 
de sílice libre y combinado, bajo la alúmina y relaciones de álcalis y alca- 
linotérreos que, no permitiendo una clasificación estricta dentro de los 
grupos tradicionales de minerales arcillosos, sugieren una asociación o estra­
tificación tipo ilita; montmorrillonita.

Exámenes físicos

En un principio se pensó que, por su aspecto megascópico, plasticidad, 
textura, paragenesis, etcétera, y, al igual que ocurre con otras arcillas asocia­
das a yacimientos de carbón, las muestras aquí estudiadas pudieron ser de 
interés económico en la industria cerámica, como arcillas plásticas. Para ello, 
se decidió determinar su equivalente paramétrico y comportamiento al que­
mado, con los resultados que se indican en la tabla IV.
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T abla III

ANALISIS QUÍMICO DE ARCILLAS 
DE LA CUENCA CARBONÍFERA DE COAHUILA

MUESTRA

i 2 3 4 5 6 7

sío2 49.50 63.80 56.10 67.10 57.20 63.10 56.70
ALOS 31.70 18.20 17.90 19.50 20.20 16.48 21.60
Fe20 3 2.15 3.25 8.59 1.98 5.68 5.02 5.00
FeO 1.41 0.39 3.71 0.88 3.58 3.61 3.45
CaO 0.70 1.86 1.00 0.79 1.19 1.75 1.87
MgO 1.74 1.24 2.00 1.19 1.89 1.66 1.18
Na20 0.10 0.06 0.06 0.06 0.06 0.49 0.06
k2o 1.19 2.24 2.06 2.67 2.16 1.68 1.96
h 2o 11.60 9.06 8.66 5.80 7.93 6.06 8.16

T abla IV

EQUIVALENTE PIROMÉTRICO DE LAS ARCILLAS 
DE LA CUENCA CARBONÍFERA DE COAHUILA

MUESTRA EQUIVALENTE PIROMETRICO

1
2
3
4
5
6 
7

17
12
12
12
12
12
12

C O N C LU SIO N ES

Los estudios presentados indican que las arcillas estudiadas de la cuenca 
carbonífera 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
cación que varían de 07:0 .3  a 0.5:0.5. Los cristales de caolinita, siendo des­
ordenados, son pseudohexagonales y se enrollan fácilmente a formas tubula­
res irregulares mientras que, los interestratificados, son irregulares, de menor 
absorción en el haz electrónico.

Los análisis químicos no permiten, desgraciadamente, calcular la fórmula 
estructural de los filosilicatos estratificados, pero sí confirman la naturaleza 
ilita: montmorrillonita de la estratificación. Los altos valores de metales 
alcalinos y alcalino tórreos así lo sugieren.

Arcillas interestratificadas ilita: montmorrillonita no son muy comunes 
pero sí se han encontrado en diferentes ambientes. De Pablo (1970) repor­
tó 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 formación carbonífera Noborikawa, en Sorachi, Hokkaido, 
Japón, son muy similares a las aquí descritas, tanto en composición quími­
ca, como en características cristalográficas.

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 Cretácico Superior, cuando material erosionado de la Penín­
sula de Coahuila estuvo bajo la acción 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 basáltico, a 
ilita, en condiciones marinas.

En cuanto a interés industrial, se es de la opinión que las arcillas estu­
diadas no son de interés económico.
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Figura 2. Registros de difracción de rayos X  de arcillas de la cuenca carbonífera de 
Coahuila. Radiación CoKa: a) arcilla 0.5 mt. abajo del carbón principal; b) 0.5 mt. 

arriba de la capa inferior de carbón.
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Figura 3. Registros de difracción de rayos X de arcillas de la cuenca carbonífera de 
Coahuila. Radiación CoKa: a) 0.5 mt. abajo de la capa de carbón; b) arriba del

carbón La Florida.

ARCILLAS DE LA CUENCA CARBONÍFERA DE COAHUILA 19

20  20

Figura 4. Registros de difracción de rayos X  de arcillas de la cuenca 
carbonífera de Coahuila. Radiación CoKa: a) 0.5 mt. abajo de la capa 
principal de carbón; b) 0.5 mt. arriba del horizonte inferior de carbón; 
c) 0.5 mt. abajo; d) arriba del carbón La Florida; e) enmedio de las 

capas; f) arriba, encape; g) 1 mt. arriba del carbón.
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C o T .ib  S  dedihzcciónderayos X  de arcillas de la cuenca carbonífera de 
£  enrl T 10?  Co^ a: ,Especunenes glicolados, a) entre las capas de carbón; b) arri­
ba encape; c) 1 mt. arriba del carbón; d) 0.5 rat. arriba del horizonte inferior; e) arriba

del carbón La Florida.

Figura 6. Micrografías electrónicas de la arcilla entre las capas de carbón,
de la cuenca carbonífera de Coahuila; a) 14 800 x; b) 11 300 x.



Figura 7. Micrografías electrónicas, de arcillas de la cuenca carbonífera 
de Coahuila. a) arcilla 1 mt. arriba del carbón, 11 300 x; b) arcilla arri­

ba del carbón, en el encape, 26 800 x.

J h f l K  k̂ ' IIP 1 w M
Figura 8. Micrografías de las arcillas 0.5 mt. arriba de la capa inferior de carbón,

11 300 x.



Figura 9. Micrografía y difracción electrónica de la arcilla 0.5 mt. arriba 
de la capa inferior de carbón, 22 900 x.

Figura 10. Micrografías electrónicas de la arcilla arriba del carbón La
Florida, en la cuenca carbonífera de Coahuila. a) 11 300 x; b) 22 900 x.



Figura 11. Micrografía electrónica de la arcilla arriba del carbón 
La Florida.

Figura 12. Micrografía electrónica de la arcilla 0.5 mt. abajo de la capa
baja de carbón, 26 800 x.

%
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MONTMORRILLONITA DE ESTRUCTURA  
INTERESTRATIFICADA

L iberto de Pablo G alán *

RESUMEN

La acción de vapores magmáticos sobre rocas andesíticas, en la zona de 
actividad geotérmica de Pathé, Estado de Hidalgo, México, ha producido 
una compleja asociación mineralógica en la que se identifica una montmo- 
rrillonita dioctahédrica interestratificada, con capas de agua, de fórmula

calculada:

[(SÍ7.55A1o,45 ) (A l3t4oFeo,o4Mgo ,56)
Mgo.isCao ,33Ko,02Nao,07]

O20 ( OH ) 4 ,3.65^0.

La interpretación de los datos de rayos X, según la transformación 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 fórmula calculada. Por absorción de infrarrojo se deduce abundante 
substitución tetra y octahédrica y deformación de la látice, mientras que 
micrografías electrónicas indican cristalitos enrollados de aproximadamente 
0.2 x 0.04 micrones. Se presentan análisis químicos del condensado del vapor 
magmático, que actúa a 150° y presión de 2.77 Kg/cm2, manteniendo un 

ambiente muy húmedo, a 270°, en la veta muestreada.

IN T R O D U C C IÓ N

Los minerales arcillosos se originan por alteración hidrotermal o por intem- 
perización de tectosilicatos. En su estudio, es importante establecer qué 
procesos ocurrieron, cómo afectaron al mineral o qué otros minerales se 
formaron. D e aquí, el interés en establecer las características y diferencias 
entre las arcillas hidrotermales y aquellas de intemperización.

En el curso de una investigación más amplia sobre arcillas de origen hidro­
termal, el autor realizó algunos estudios en la zona geotérmica de Pathé

* Investigador Titular del Instituto de Geología de la Universidad Nacional Autóno­
ma de México.
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Estado de Hidalgo, México, donde la acción de vapores del suelo sobre 
rocas volcánicas, ha producido una compleja asociación de minerales arci­
llosos. Entre éstos, se identificó uno que no pudo, satisfactoriamente, clasi­
ficarse dentro de los grupos mineralógicos clásicos y, del que, conociendo 
sus características paragenéticas, se consideró interesante estudiar detallada­
mente, con los resultados que a continuación se indican.

Sobre la geología de la zona de Pathé, Hgo., varios autores (D e Anda, 
1954; Alonso y otros, 1964; Mooser, 1964 y 1966) coinciden en que son tobas 
y lavas andesíticas y riolíticas del Terciario, en derrames más o menos para­
lelos, descansando sobre calizas. Vapores del subsuelo, conteniendo Na+, 
C l~ , C03=, Si04~~4, S04= , S= , CA ++, etcétera (tabla I ) ,  con presión máxi­
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, hidrómica, arcillas estratificadas y zeolitas. El vapor esca­
pa a la superficie por un sistema de fallas entrecruzadas, en donde la for­
mación de arcillas es más abundante. Las temperaturas directamente medi­
das en pozos que se perforaron buscando vapor se indican en la tabla II.

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

En muestras colectadas en dichas vetas de arcilla, en rocas andesíticas, se 
identificó un mineral de reflexiones básicas altas, que no pudo clasificarse 
satisfactoriamente, dentro de los grupos normalmente aceptados. La revisión 
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), sugirió al autor la 
conveniencia de un estudio completo que estableciese su identidad.

DATOS E X P E R IM E N T A L E S

En una mina, en la zona geotérmica de Pathé, Hidalgo, de la que se extrae 
arcilla para uso cerámico, 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 húmedo de 32° a 18 mts. que 
aumenta con la profundidad. La alteración de la andesita es enérgica y se 
completa en periodos de meses. E l análisis de los condensados se indicó en 
la tabla I.

Se colectaron ejemplares: 1) A la entrada de la mina, donde la arcilla está 
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 análisis por las técnicas minera­
lógicas comunes, sin recibir ninguna preparación adicional fuera de dispersión 
ultrasónica; sedimentación cuando fue necesario, y secado sobre ácido sulfúri­
co. Los estudios de difracción de rayos x se hicieron en un difractómetro Phi­
lips, radiación filtrada CoKoc, ángulos de Bragg 2o a 70°, sobre muestras natu­
rales y glicoladas. Observaciones de microscopía electrónica fueron con una

T abla I

ANÁLISIS QUIMICOS DE CONDENSADOS DE VAPOR 
DE LA ZONA GEOTÉRMICA DE PATHÉ, HIDALGO *

Ca + + 14.40
Mg + + 8.76
Na + 345.69
NH4+ 9.50
c i - 220.00
s= 22.17
S03= 13.50
co3= 105.60
h co 3- 62.92
S04= 189.28
Si02 132.50

* Comisión Federal de Electricidad, 1968.
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T abla II

V A RIA C IÓ N  D E LA  T E M P E R A T U R A  E N  A L G U N O S  POZOS  
DE L A  ZONA G E O T É R M IC A  D E P A T H É , H ID A L G O *

Pozo Profundidad
(mt.)

Temperatura
(°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

* Comisión Federal de Electricidad, 1968.

unidad Philips EM100, con material dispersado ultrasónicamente y deposita­
dos sobre colodión. Los espectros de absorción infrarrojo se obtuvieron con 
un espectrómetro Perkin Elmer 21 de doble haz, óptica de cloruro sódico, 
dispersión en bromuro potásico o Nujol, frecuencias de 400 a 4000 c m "1. Los 
análisis químicos fueron según las técnicas convencionales para el análisis de 
silicatos.

Para estudiar el mineral interestratificado, la muestra 3 (de 15 mt. de 
profundidad, a 27°) se sedimentó 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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Difracción de rayos x

Los registros de difracción de rayos x de especímenes no orientados se 
presentan en la fig. 1. Son similares e indican cuarzo y posible montmorrillo- 
nita, de reflexión básica 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 clasificación simple del mineral como montmorrillonita, sapo­
nita, beidelita o ilita (1M , 2M, o 3 T ).

Intentando una mejor resolución, 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 reflexión a 3.34A que se atribuye a la arcilla. Ésta se clasifica 
tentativamente como montmorrillonita dioctahédrica (006 a 1.49A), con re­
flexiones anómalas a 9.00A, 5.10, 3.34 y 3.02 que sugieren algún tipo de in­
terestratificación. 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 III .

Es evidente que el mineral corresponde a una estructura con algún tipo 
de interestratificación. El cálculo de ésta se hace según el modelo matemá­
tico de M ac Ewan (1956b) por transformación unidimensional de Fourier.

*
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Figura 2. Registros de difracción de rayos x de fracciones sedimentadas 
de la muestra 3. Radiación CoKoc 1) después de 10 min. de asentamien­

to; 2) 30 mm.; 3, 70 hrs.
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Figura 3. Registros de difracción de 
rayos x de fracciones sedimentadas 
de la muestra 3 y glicoladas. Radia­
ción CoKcc; 1) después de 10 min. 
de asentamiento; 2) 20 min.; 3) 31 

hrs.; y 4) 70 hrs.
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T abla III

DISTANCIAS INTERPLANARES DE LA ARCILLA 
INTERESTRATIFICADA DE PATHÉ, 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 I 17.65 I
12.82 D

12.43 D
10.90 D

9.70 DM
9.01 I 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
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La solución que se presenta en la fig. 4 se calcula de las distancias inter- 
planares e intensidades relativas (tabla I I I ) ,  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 
cálcica (Al6Mg) Si802o(0H )4, con 0.67 C a+ + . Se concluye que la arcilla es 
de estructura interestratificada, de capas de 9A y 18, con probabilidades 
( P a ) o y  ( P b ) is de 0.52 y 0.48, respectivamente.

Absorción infrarroja

Espectrometría de absorción de infrarrojo —fig. 5, tabla I I— indica, en 
la capa tetrahédrica, substitución de Si4+ por AP+, que se mide por la absor­
ción a frecuencia de 690 cm-”1 (Si-0), el doblete a 774 cm-”1 y 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-AlVI de 473 cm-"1 y 535 respectiva­
mente (Stubican y Roy, 1961a, b, c ).

En la capa octahédrica, los mismos autores reportan que la substitución 
de Mg2+ por Al3+ en las montmorrillonitas desplaza la banda Si-0 hacia 
1000 cm-1  y 1030, debilita 0-H-A1 a 935 cm-1  y mueve Si-0-AlVI de 535 
cm-"1 hacia frecuencias mayores.

Por otra parte, comparando con las fengitas dioctahédricas (Stubican y 
Roy, 1961), la absorción 0-H-A1 a 919 cm*”1 y la ausencia de efectos débiles 
entre 600 c m "1 y 850, atribuibles a la deactivación de vibraciones por la 
substitución Mg-AlVI, sugieren baja substitución octahédrica.

Dos situaciones opuestas parecen presentarse para el mineral de Pathé. 
Por una parte, la absorción H-0-A1 a 919 cm-"1 sugiere escasa substitución 
catiónica octahédrica, mientras que la de 528 cm*"1, atribuible a Si-0-AlVI, 
aparentemente desplazada desde 535 cm*"1, admite la posibilidad de alta
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Figura 5. Registro de absorción infrarroja de la arcilla interestratificada de Pathé,
Hidalgo.

T abla IV

FRECUENCIA DE LAS ABSORCIONES DE ESPECTROMETRÍA INFRARROJA 
DE LA ARCILLA INTERESTRATIFICADA DE PATHÉ, HIDALGO

Unión 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
Si-0 463

Figura 6. Micrografías electrónicas de la arcilla interestratificada mica- 
montmorrillonita de Patlié, Hidalgo.



Figura 7. Micrografías electrónicas de la arcilla interestratificada de 
Pathé, Hidalgo.
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substitución octahédrica. Por lo pronto y dada la escasa información perti­
nente, es preferible resolver este problema dentro de la discución general, 
considerando otros datos analíticos.

Microscopía electrónica

Micrografías electrónicas de dispersiones del mineral arcilloso —figs. 6 
y 7— muestran cristalitos delgados irregulares, enrollados a formas cilindricas 
de extremos pseudoh exagonal es no muy bien definidos. Su longitud y diámetro 
promedio son de 0.2 x 0.04 micrones respectivamente, debiendo ser el espesor 
bastante reducido. En ningún caso fue posible obtener registros claros de 
difracción electrónica sino más bien imágenes borrosas, de simetría hexagonal, 
que parecen confirmar el enrollamiento sobre los ejes a o b.

Análisis químico

El análisis químico del mineral, sin ningún tratamiento fuera de sedimen­
tación y secado, se presenta en la tabla V . Coincide con los calculados de las 
arcillas originales cuando se corrigieron por sílice no combinada. Calculando 
sobre la base 0 +  OH — 2 4 (— ) se deriva la siguiente fórmula estructural:

(Si7.55Alo.45) (Al3.40Feo.04Mgo.56) Mgo.l3Cao.33K().O2Nao.O702O (0 H )4

En la capa tetrahédrica, substitución de Si4+ por Al3+ 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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T abla V

ANÁLISIS QUÍMICO DE IONES CALCULADOS 
DE LA ARCILLA INTERESTRATIFICADA DE PATHÉ, HIDALGO

Si02 56.30
A1203 24.40
Fe203 0.43
MgO 3.48
CaO 2.32
Na20 0.27
K20 0.12
h 20 + 12.66

Cationes intercambiables

CaO 2.32
MgO 0.50
Na20 0.27
K20 0.11

Iones

Si 7.55
A1 0.45
A1 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

CO N CLU SIO N ES

Los estudios anteriores indican que la arcilla estudiada es de estructura 
interestratificada, formada en la zona geotérmica de Pathé, Hidalgo, por 
alteración hidrotermal de rocas andesíticas bajo la acción de vapores a 150° 
y 2.77 Kg/cm-1 , con contenidos altos de N a+C l“ , S 0 4= , SiÓ4“ 4, C 0 3= ,
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S = , C a+ + , etcétera, posiblemente de origen magmático y enriquecido a su 
paso por calizas, lavas y tobas riolíticas y andesíticas.

Las micrografías obtenidas indican que la arcilla considerada es monomi- 
neral, en delgados cristales de 0.2 micrones por 0.04, de fácil tendencia a 
enrollarse. Los registros de difracción de rayos X  y la transformación 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. Según esto, el mineral sería un interestratificado ilita; montmorri­
llonita.

Absorción de radiación infrarroja mostró substitución tetra y octahédrica, 
quedando por resolver que tan abundante podría ser ésta. El análisis quími­
co, los iones y la fórmula estructural calculada indican el grado de substi­
tución, dejando Mg, Ca, K y Na interlamelares. Potasio total e intercam­
biable coinciden en un valor bajo, más propio de una montmorrillonita que 
de una ilita interestratificada. Simultáneamente, el H20 +  medida es con­
siderablemente mayor de lo común. Puede entonces admitirse que la inter­
estratificación observada está 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 estratificación sería 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. El 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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PROGRAMAS DE CALCULO CRISTALOGRAFICO  

FORTRAN - BURROUGHS 5500 - C O M P L E JO  R : PROG. 13

F r a n c isc o  J . F a b r e g a t  G u in c h a r d

PROGRAMA 1 3 : REDUCCIÓN 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 símbolos más 
bajos, para cada uno de los planos coordenados, eligiendo automáticamente 
los tres menores. Esta determinación puede no ser la más 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 última celda reducida, para 
poder verificarla algorítmicamente. 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 serán negativos cuando el ángulo axial 
que impliquen sea obtuso.

Como la celda de los tres parámetros menores haya de tener sus tres án­
gulos obtusos, será fácil lograrlo examinando el signo de los tres escalares 
asimétricos y forzándolo a ser negativo al operar con los índices del vector. 
E l tipo de red de la celda reducida hallada se selecciona con el criterio de 
Niggli, mediante proposiciones condicionales lógicas de elección, sobre la ma­
triz de Niggli de su celda reducida, e indicación de la matriz correspondiente 
que se haya de emplear para elevarla hasta la elemental definitiva.

El programa continúa la exploración con cuantas nuevas celdas reducidas 
se le propongan.
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CÁLCULO Y SELECCIÓN 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 It o, en el que se numeran los arcos de líos reflejos con rela­
ción 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 demás. Desgraciadamente, los errores 
físicos de medida introducen variantes en las constantes, cuya comparación 
no se puede confiar a la computadora (casos de igualdad o de reducción 
a cero).

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

paramétrica: a, b, c, 
a : b :

p,
c ==

Y,

matriz de Niggli: s ( l l ) 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 significación de valores es:

s ( l l )  =  a2
s (22) =  b2
s (33) = c 2
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 parámetros de la celda redu-
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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 más directo y seguro: el del cálculo de parámetros en banda 
para cada uno de los pinacoides, seleccionando los menores compatibles 
aislados.

Una banda está formada por dos filas reticulares próximas 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 operación para la 
primera traslación manteniendo constante la segunda, se llegan a determi­
nar las dos menores de la banda. Los cálculos análogos con base en las otras 
dos bandas pinacoidales, darán las tres traslaciones de la celda reducida.

Nótese que los vectores de base de la celda unidad serán idénticos a los 
de la celda reducida, sólo cuando aquélla sea primitiva; en otro caso, se 
habrán de transformar mediante una matriz adecuada.

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

En la primera parte, cálculos:

1. De los términos de sus matrices de Niggli y de Zelling.

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

—, —> —>
tx =  uxa -f- vib -f- WiC
—■> —> —> —>

t2 =  u2a +  v2b +  w2c

t3 =  u3a +  v3b +  w3c 

cuyo módulo es
t2 =  u2a2 +  v2b2 +  w2c2 +  2uvab eos y +  2 vwbc eos « +  2 wuca eos.. 
o bien, con

ki =  a2 ; k4 — 2 a b eos y
k2 =  b2 ; k5 =  2 b c eos a
k3 =  c2 ; kc =  2 c a eos (3

t2 =  u2ki +  v2k2 +  w2k3 +  u v k4 +  v w k5 +  w u k6

3. Elección de los tres pares de vectores menores. Esta elección requiere 
el juicio del investigador en los casos críticos. De no admitir los calcu­
lados por la computadora, no tendrían valor los resultados subsiguien­
tes, que podrán ser objeto de cálculo directo.
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4. Selección de los correspondientes al primer octante.

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

1 f
eos (ti /«w t2) — ) uiu2a2 +  ViV2b2 +  wiWsjC2 +

t i t 2
+  (uxv2 +  u2vi) a b eos y +

+  (vxw2 +  V2W i) b c eos a +
+  (wxu2 +  w2ux) c 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 solución única 
a las ecuaciones de Eisenstein que de ella derivan. Estas condiciones son 
(Roof, 1969):

1® Que los parámetros reticulares se coloquen en orden creciente:

a2 — b2 — c2

(IA ) Si a2 =  b2

(IB ) Si b2 =  c2
| b c cos a  | ^  | a c eos 0 |

| a c eos 0 | — a b eos y )

2? Que los ángulos axiales sean todos agudos o todos obtusos (o rectos, 
convencionalmente eos 90° =  — 0.0)

(2A) a2 ^  | 2 a c eos (3 |
a2 5s | 2 a b cos y |
b2 ^  | 2 a b cos a  |

(2B) Se distinguirán 3 casos, según que:

(2BA) a b eos y , a c eos 0 , b c eos > 0  
(O  sea, que los tres cosenos sean + )

Cuando a2 =  2ab eos y ac eos 0 — 2bc eos 
a2 =  2ac eos 0 -> ab eos y ^  2cb eos «  
b2 =  2bc eos ex: -» ab eos y — 2ac eos 0

(2B B ) a b eos y , a c eos 0 , b  c eos oc =  0 
(O  sea, que los tres cosenos sean 0)
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Cuando a2 =  — 2ab eos y -» ac eos 0 =  0 
a2 =  — 2ac eos 0 -> a b eos y =  0
b2 =  — 2bc cos a  -» a b eos y =  0

(2BC ) a b eos y , a c eos 0 , b c eos <x <  0 
(O  sean que los tres cosenos sean — )

Cuando a2 =  — 2ab eos y -» a c eos 0 =  0
a2 =  — 2ac eos 0 -> a b eos y =  0
b2 =  — 2bc eos a  -> a b eos y =  0

Cuando a2 +  b2 +  2bc eos +  2ac eos 0 +  2ab eos y >  0 
ha de cumplir dos posibilidades:

(2BCA ) de ser >  0 , es correcto.

(2B C B ) de ser =  0
a2 +  2ac eos 0 +  ab eos y — 0

Tercera parte. Selección de la celda reducida y tipo de red a que pertenece; 
su matriz de transformación a la celda elemental definitiva.

CELDAS REDUCIDAS Y  SUS MATRICES DE TRANSFORMACIÓN

Una de las formas de representar la celda elemental es mediante su ma­
triz de Niggli:

||a.a ||b.b C.C|| a 2
->  ->  — b 2 c2

lla-b ||ax H I a  b  cos y  a  c eos 6 b  C COS ce

I S ( l l ) S(22) S(33)

II S(23) S (13) S(12)

Para facilidad tipográfica y aun conveniencia en su aplicación a compu­
tadora electrónica, se pueden establecer las siguientes convenciones:

H =  S (11) Q =  S(22)  P =  S( 33)
D =  S (23) E =  S ( 13) G  =  S ( 12)
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0  =  0  F  =  S(22)/2
A =  S (11) / 3 R  =  S(12)/2
B =  S ( l l ) / 2  Z =  S(13)/2
C =  S( 11 )./4 X  =  S(23)/2
T  =  S (11 )-2 (S (23) )
L =  ( S ( l l ) -S (2 3 ) )/ 2

Y =  (S (11 )-S (12) )  /2 
U =  (S ( l l ) -S (23 ) -S (13 )
V  =  ( S (22) -S(12))  

W =  (S(22 ) -S( l l )/3) /2 
K =  ( S ( l l ) - S ( 1 3 )  )/2 

M =  (S(22) -S(13) )/2

mediante las cuales su matriz de representación tiene el aspecto general

I H Q P ||
| D E G  ||

Con la tabla general que se coloca a continuación se pueden construir 
las matrices de Niggli de las celdas reducidas que se calculen, determinar su 
modo de Bravais y clase de red, así como las matrices de transformación 
(penúltima columna) para calcular la celda definitiva a partir de su reducida 
provisional.
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TABLA GENERAL

N° Escalares simétricos:„ „ , Matriz de transformaciónEscalares asimétricos: +

1 0 B B I Ortoclínica 0 T T / 0 1 T / 2 T 7
2 0 E E C Monoclínica o 1 i / o 7 1 / i o o
3 c B B I Tetragonal 0 1 1 / 1 1 1 / 1 0  0
b B 0 B I Ortoclínica 7 o 7 / 1 o 7 / 7 2 7
5 B C B I Tetragonal 7 o  i / T i 7 / o i  o
6 B B 0 I Ortoclínica 7 7 o / i 7 o / 7 7 2

7 B B C I Tetragonal 7 1 o / 7 7 1 / 0 0 1
8 B B B F Cúbica i 7 i / 1 i 7 / 7 1 1
9 B B G I Ortoclínica o o 7 / i i 7 / 7 i o
10 B R G C Monoclínica o 7 o / o 7 2 / i o o
11 B E B I Ortoclínica o 7 o / i 7 i / 7 o i
12 B E Z C Monoclínica o o 7 / 0 2 7 / i oo
13 Z E B C Monoclínica 7 o o / 7 2 0 / o o i
\b R B G C Monoclínica 7 o o / 7 o 2 / o i o

15 D 0 D C Monoclínica i o i / 7 o i / o i o
16 D B B I Ortoclínica 7 o o / 7 i i / o 7 i
17 D B X C Monoclínica o o 7 / 2 o 7 / q i o
18 D X B C Monoclínica o 7 o / 2 7 o / o o i

19 D D 0 C Monoclínica i 1 o / 7 1 o / o ó i
20 D D G C Monoclínica i i o / 7 i o / o o i
21 D E E C Monoclínica oí i / o 7 i / 1 oo
22 D E D C Monoclínica i o i / 7 o i / o i o
23 D D D R Romboédrica 1 7 o / 1 o 1 / 1 1 o
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N° Escalares simétricos: H H H
Escalares asimétricos: - Matriz da transformación

2b -0 -0 -0 P Cúbica 1 0 0 / 0 1  0 / 0 0 1

O1O1lf\CM -B P Exagonal 1 0 0 / 0 1 0 / 0 0 1
26 -0 -0 -G C Ortoclínica 1 i o / T i  0 / 0 0 1

27 -0 -B -0 P Exagonal 0 0 1 / 1 0 0 / 0 1 0
28 -0 -B -B I Tetragonal 0 0 1 / 0 1 0 / 2 1 1
29 -0 -B -G C Monoclínica 2 0 1 / 0 0 1 / 0 1 0
30 -0 -E -0 C Ortoclínica 1 o 1 / T o 1 / o i o
31 -0 -E -B C Monoclínica 21 0 / 0 1  0 / 0 0 1
32 -0 -E -E C Monoclínica o i 1 / o T 1 / 1 o o
33 -A -A -A I Cúbica 1 0 1 / 1 1 0 / 0 1 1
3b -B -0 -0 P Exagonal 0 1 0 / 0 0 1 / 1 0 0
35 -B -0 -B I Tetragonal 1 0 0 / 0 0 1 / 1 2 1
36 -B -0 -G C Monoclínica 0 2 1 / 0 0 1 / 1  0 0
37 -B -B -0 I Tetragonal 1 0 0 / 0 1 0 / 1 1 2
38 -B -B -G I Ortoclínica o o 1 / 1 1 1 / T 1 o
39 -B -E -0 C Monoclínica 0 1 2 / 0 1 0 / 1 0 0
IfO -B -E -3 I Ortoclínica o i o / i 1 i / 7 o i
1+1 -Y -Y -G I Tetragonal 10 1 / 0 1 1 / 1 1 0
1+2 -K -E -X I Tetragonal 0 1 1 / 1 1 0 / 1 ’0 1

O1?roJr -0 C Ortoclínica o 1 i / o T 1 / 1 o o
1+1+ -D -0 -3 C Monoclínica 1 2 0 / 1  0 0 / 0 0 1
i+5 -p -o -D C Monoclínica 1 o i / T o 1 / o 1 o
1+6 -D -B -0 C Monoclínica 1 0 2 / 1  0 0 / 0 1  0
1+7 -D -B -B I Ortoclínica i o o / 1 1 i / o T t
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1+8 -D -L -L I Tetragonal 1 1 0 / 1 0 1 / 0 1 1
*+9 -D -D -0 C Monoclínica 1 1 o /  T  1 o / o o 1

50 -D -D -D R Romboédrica 1 T o / T o t / T T T

51 -D -D —G C Monoclínica i 1 o / T  1 o / o o 1

52 -D -E -D C Monoclínica 1 o i / T  o 1 / o 1 o

53 -D —ji, -3 C Monoclínica o 1 i / o T  i / 1 o o

5b -D -E -ü I Ortoclínica 1 0 1 / 1 1 0 / 0 1 1

N° Escalares
Escalares

simétricos: H H P 
asimétricos: + Matriz de transformación

55 c 3 B F Ortoclínica T 2 0 / T 0 2 / 1 0 0

56 B c B F Ortoclínica 2 T 0 / 0 T 2 / 0 1 0

57 B B B R Romboédrica i o o / 7 i 0 / T T 3
58 B R G C Monoclínica o 7 o / o 7 2 / i 0 0

59 B E B I Monoclínica 1 0 7  / 0 1 0 / 1 7 i
60 z E B C Monoclínica 7 0 0 / 7 2 0 / 0 0 1
61 R B G G Monoclínica 7 0 0 / 7 0 2 / 0 1 0
62 D B B I Monoclínica 0 1 T / i  0 0 / 7  1 1,

63 D X B C Monoclínica o í  0 / 2 7 0 / 0 0 1
61+ D D 0 C Monoclínica 1 1 0 / 7 1 0 / 0 0 1

65 D D G C Monoclínica 1 1 o / T  1 0 / O'O 1

K° Escalares
Escalares

simétricos: H H P 
asimétricos: Matriz de transformación

66 -0 -0 -0 P Tetragonal 1 0 0 / 0 1 0 / 0 0 1

67 -0 -0 -3 P Exagonal 1 0 0 / 0 1  0 / 0 0 1
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68 -0 -0 -G c Ortoclínica 1 1 0 / T 1 0 / 0 0 1
69 -0 -B -0 c Ortoclínica 1 1 0 / T 0 2 / 0 1 0

O1?01oIN p Konoclínica 1 0 0 /o 1 0 / 0 0 1
71 -0 -E -B c Monoclínica 2 1 0 / 0 1 0 / 0 O 1
72 -C -C -B F Ortoclínica 1 T 0 /1 1 2 / T 7 0
73 -B -0 -0 C Ortoclínica 0 1 0 / 0 T 2 / 1 0 0
71+ -B -E -0 I Tetragonal 1 0 0 / 0 1 0 / 1 1 2
7? -B -E -0 c Monoclínica 0 1 2 / 0 1 0 / 1 0 0

1 0 1 O p Monoclínica 0 1 0 /1 0 0 / 0 0 1
77 _D -0 -B c Monoclínica 1 2 0 /1 0 O / 0 0 1
78 -D -B -0 c Monoclínica 1 0 2 /1 0 0 / 0 1 0
79 -D -D -0 c Monoclínica 1 1 0 / T 1 0 / 0 0 1
80 -D -D -I F Ortoclínica 1 T 0 / 1 1 2 / T T 0
8l -D -D -G c Monoclínica t 1 0 / T 1 0 / 0 0 1
82 -D -E -B I Monoclínica 1 0 1 / 1 1 0 / 0 T T
83 -D -E -U I Monoclínica 0 1 1 / 1 1 0 / 1 0 1

N° Escalares simétricos: H Q 
Escalares asimétricos: +

Q Matriz de transformación

81+ 0 B B I Ortoclínica T 0 0 / T 1 1 / 0 T 1
85 0 E E C Monoclínica 0 1 1 /  0 T 1 /  1 0 0
86 c B B I Tetragonal 0 T 1 / 1 T T / 1 0 0
87 F R G C Monoclínica 0 T 0 / 0 T 2 / 1 0 0
88 F E Z C Monoclínica 0 0 T / 0 2 T / 1 0 0
89 R B G C Monoclínica T 0 0 / T 0 2 / 0 1 0
90 Z E B C Monoclínica T 0 0 / T 2 0 / 0 0 1

91 D B B I Ortoclínica T 0 0 / T 1  1 /  0 T 1
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92 L E E C Monoclínica 0 1 1 / 0 1 1 / 1 0 0

N° Escalares
Escalares

simétricos: H Q Q 
asimétricos: Matriz de transformación

vO u> 0 1 0 1 0 P Tetragonal 0 1 0 / 0 0 1 / 1 0 0

w0101£ C Ortoclínica 1 0 0 / T 2 0 / 0 0 1
95 -0 -0 -G P Monoclínica 1 0 0 / 0 0 1 / 0 1 0
96 -0 -B -0 C Ortoclínica 1 0 0 / 7 0 2 / 0 1  0
97 -0 -B -B I Ortoclínica 1 0 0 / 1  1 1 / 0  7 1
98 -0 -E -0 P Monoclínica 1 0 0 / 0 1 0 / 0 0 1
99 -0 -E -E C Monoclínica 0 1 1 / 0 7 1 / 1 0 0

100 -B -0 -0 P Exagonal 0 1 0 / 0 0 1 / 1 0 0
101 -F -0 -B I Ortoclínica 1 0 0 / 0 0 1  / 7 2 7
102 -F -0 -R C Monoclínica 0 2 1 / 0 0 1 / 1 0 0
103 -F -B -0 I Ortoclínica 1 0 0 / 0 1 0 / 7 7 2

1 -F -E -0 C Monoclínica 0 1 2 / 0 1 0 / 1 0 0
105 -W -A -A R Romboédrica 1 2 1 / 0 7  1 / 1 0 0
106 -V -Y -G I Monoclínica 1 0 0 / 1 1 2 / 0 1 0
107 -M -E -K I Monoclínica 1 0 0 / 1 2 1 / 0 0 1
108 -D -0 -0 C Ortoclínica 01 1 / 0  7 1 / 1 00
109 -D -0 -B C Monoclínica 1 2 0 / 1 0 0 / 0 0 1
110 -D -B -0 C Monoclínica 1 0 2 / 1 0 0 / 0 1 0
111 -D -B -B I Ortoclínica 1 0 0 / 1 1 1 / 0 7 1
112 -D -E -E C Monoclínica 0 1 1 / 0 7 1 / 1 0 0
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K° Escalares simétricos: H Q P Matriz de transformaciónEscalares asimétricos: +

113 c B B F O rtoclín ica 7 2 0 / 7 0 2 / 1 0 0

11V F R Q C Monoclínica o 7 o / o 7 2 / i oo
115 Z E B C Monoclínica 7 o o / 7 2 0 / o o i

116 R B G C Monoclínica 7 o o / 7 o 2 / o i o

117 D B B I  Monoclínica o i 7 / 1 o o / 7 i i
118 D E G P T r ic l ín ic a 1 0 0 / 0 1  0 / 0 0 1

N° Escalares simétricos: H 
Escalares asimétricos:

Q P Matriz de transformación

119 -0  -0
120 - 0  - 0 

121 - 0  - 0
122 - 0  -B

123 - 0 -E

1 2b -F - 0

125 -F -B

126 -F -E 

12? -V - Y

128 _d  -o

129 -D - 0

130 -D -B

131 -D -B

132 -D -E

-0 p
-B c
—G p
-0 c
-0 p
-0 c
-0 I
-0 c
-G I
-0 p
-B c
-0 C
-B I
-G P

Ortoclínica
Ortoclínica
Monoclínica
Ortoclínica
Monoclínica
Ortoclínica
Ortoclínica
Monoclínica
Monoclínica
Monoclínica
Monoclínica
Monoclínica
Monoclínica
Triclínica

1 0  0 / 0  

1 0  0 / 7  
1 0  0 / 0  
i o o /  T 
1 0  0 / 0  

0 1 0 / 0  

1 0  0 / 0  

0 1 2 / 0  

1 0  0 / 1  

0 1 0 / 1  

1 2  0 / 1  

1 0  2 / 1  

1 1 1 / 1  

1 0  0 / 0

1 0 / 0 0 1  

2 0 / 0 0 1

0 1 / 0 1 0  
0 2 / 0 1  0

1 0 / 0 0 1  

7  2 / 1 0 0 
1 0 / 7 1 2  

1 0 / 1  0 0  

1 2 / 0 1 0  

0 0 / 0 0 1 

0 0 /  0 0 1 

0 0 / 0 1  o
0 o / o 1 7

1 0 / 0 0 1
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nota: Aplicada la matriz de transformación 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 cúbica de caras centradas: F  Cúbica.

23, 50, 57, 105 — que da una celda exagonal primitiva: P Exagonal.

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

- > t — :

ik
■--------i

P F
Redes cú b ica s

* * — P * ’

p ( - )
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Datos:
Tarjetas Formato

1 y 2 En blanco
3 Col. 1— 15 : Nombre del M ineral........................................ 3A4,A3

16—42 : Parámetros lineales directos, a, b, c, de la 
c e l d a ................................................................... 3F9.6

43— 78 : Parámetros angulares de la celda directa, 
a, (3, y, en radianes........................................ 3F12.0

4 Col. 1—9 índices —2. 2. —2 ................................. 3F3.0
5 Col. 1—9 índices —1. 1. — 1 ................................. 3F3.0
6 Col. 1—9 índices 0. 0. 0 ................................. 3F3.0
7 Col. 1—9 índices 1. —1. 1 ................................. 3F3.0
8 Col. 1—9 índices 2. —2. 2 ................................. 3F3.0

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

En los “ c o m e n t a r io s "  del programa se explican los mecanismos de entra­
da y salida para lograr un análisis satisfactorio del problema propuesto.
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C CA|_CUtO CRISTALOGRAFICO» celda REDUCIDA por VECTORAS En banda,
C REDUCCION DF ElSENSTElN
C DATOS CELDA ELEMENTAL DIRECTA
c traslaciones DE la celda reducida
c CF. AZAROFF.L.V, Y BUERGER M.J*# THf powder METHOD in X-RaY crys-
c TALLOgRAPHY. MC gRAw HILL> NEW YÜR* (1 9 5 8 ) 1 3 4-1 4 1 ,1 4 6 - 1 5 0

c R0 0f.R.3 .- a theoretical Extension of The wfduced cell concept in
C CRYSTALLOGRAPHY* LOS AlAmOS SC*LAb.,CAl.#(1969).
c
c F.J.FABRAGAT guinchaRd.
C FORTRAN - BURROUGHS 5500
C
C CON baSE En uRA ceLOa ELFMENTAL cIrFcTA InIcTAl dADa (PaRamETrO$ En
c ANqSTROhS y aNgLLOS En GRADOS, MINUTOS y SEGUNDOS SEXAGESIMALES), El PRO-
c gRaMa eSTAbLECE SuS MATRICES dE NIGGLI y DE selling pOR SI SE DESEASE la
c REDUCCION DIREcTA mEUIANTE ALGORITMO,
C LuEG0 se CALCULAN LOS pOSIqlES VICTORES en bANqA pArA LOS TrES plNAcOlDES
c C0N SUS INDIES u v W CORRESPONDIENTES, ENTrE 4?. Y -2.. El PROqrA ma
C ELlcE eNTrE LOS TrES pENOREs NO cO pi AN A rE SdETE r mI n A LOS DEL pRImER OcTANTE
c Y ESTAbLE cE sus ANüUL0s ccRRESpONDlFNTFs, QuE SFrAN LOS dE uNA pOSI blE
c celda reducida.
C SE CALCULA su v°LUmEN Y SE vERlfIcA LA LEGITIMIDAD DE TAL CELDA
C LuEqü SE ESTABLECEN SüS pROpIAS mATrIcFs DE NIGgLI Y DE SELLING INdAgAN-
C DO Si SE puEde cDNTINuAr l¿ REdUCCTqn-
c finalmente sl establece el tip0 de red ce taI cflda reducida y la matRiz
c üE SUS TRANSPORTACIONES A la CeLDA FlEmFNTAL DEpTNlTlyA# mULTI pLl CAN DOLa
c PoR Los TRES VECTORS DE ÜASE DE La CELDA REDUCIDA QUE SE CaLCULo* R
C TRATANDOSE 0E ijNA rEd pRlnlTlyA P# lA CELDA REducIDA Es A Su vE z LA ElEmEN̂ R
C TAL DEFINITIVA. r
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c TARJETAS DE ENTRADA,
tarjeta I.- nombre del mineral Y PARAMETROS DIRECTOS DE LA CELDA ElEmEnTAL 

PROPUESTA (ANGULOS EN CR.MIN.SEg. SEXAGESIMALES,.(FORMATO 3A4.A3.3F«.8* 
c 3(F4.0#F3.0,F5.2))
c TARJETA 2,- INDICES •2 * 2 . CFORMaTq3f3,01
c TARjETA 3.- INDICES *1 . 1 . -1 . (FORmAT03 f3,0)
c TARjETA 4.- INDICES Ooo (FORMATO 3F3.0)
c TARJETA 5.- INDICES  ̂• ** 1 , 1 • (FORMATO 3F3.0)
c TARjETA 6 .- INDICES 2 . -2 . 2 . (FORMATO 3 F3•0)
c TArjETA 7 y SS.- SE PONDRAN AquI UNO 0 MAS TERNAS DE TARJETAS (FORC MATO lX#3(F3.0#5x)#F15.7> c0N Los °atos u#v#w#vectqr de Lqs 3

c VICTORES ADECUADOS auE A dUICIO 0El INVEsTIGAnOR HAYAN OE RE.
c sultaR por La inspección de la l ts Ta» cuando corrido el progr a.
c „a la primera / z no satisfaga la elección automatica 0e la
c COMPUTADORA.
c PRACTICAMENTE, SE C0PIARAN EN sENOAs TARjETAs L0S N vEcTqREs mENoREs
C CON SUS SIMBOLOS, SE DUPLICARA CA0A UNA (N-1)(N.?, VECES y SE HARAN c0N
c Ellas ternas con touas sus rErmuTAciones posibles, se tendra cuidado oe 
c Eliminar agüellas ternas ouf comporten j ceros en el mismo inoicE, por
c SupONEr (TLüaS dE VECTORES cOpLANArFS.
c SE ExAMInARAN las POSIBLES CELDAS RFoUCIdAS FncONTRAoAs. la menor Es la
c de menur volumen,

para Evitar tanteqS al imponer unos vectores reticulares# es Importante 
c el que
C 1. LOS pARA^TROS fU d̂A ̂ NTALEs SE COLOQUEN EN ORüEN CrEcIENTE A, b, c,
c ?, SE CONSIDERE la CELDA CON SUS TrTs ANGULOS obtusos (COSENOS NEGATIvo

UltiMa taRjeta.* aUn cuano 0 se gMit¿n I as tarjetas r y ss.ccdm 0 en
C uNA PriMERA CORRIDA ExPLnRATORlA OEl pROqRAmA) SE TERMINARA
c SIEMPRE CON UNA que LLEvF ceros FN FL FORMATO de ELLAS,
c

LA CELDA REDUCIDA
6S

c
c
C
C
c
c

pARA CAOA C / mplq p0R cAlcuLAR sc cAmbIA unIcAmEnTE LA Tar ETA I 
Y EVCnTUaLMENTE LA 7 y SS.> QUEDanDo LAs ot«as

Of e n s i ó n

1TARA(8 ),TARF(B„FAR0C3.A),AMGUC9),C0SA(3),NIN(3).E0IT0(9„SEN(3,DIMENSION Z(9)#WAN(3),EDI(9)
Tl=TlME(2)/60.
RtAQ 1# VANA, vEnE# vlNE, voNO,a,b,c,(AngU(I)#IbW9)

1 F0RMATc3A/|»A3Or9.6#3CFA.0#r3.0#F5.?))- 
R Eaü 5' Euc 7)#VC x)#wc , js |,5)

5 FORMATC 3F3,Q)
PRInT 88888

«esas rqrnat (» u kiversidao nAc i0nAl autónoma oe hexiCo.,/10x,M N sT,TUTo 
* OE GCOLOGlA",/,HX,"* * * * * ♦ A-./.AX,"LABORATORIO OE cRISTALGg 
♦RAFIAH>/* 14 Y» "* * * * * *  *«#///)
PRINT 175#vana* vLnC# vine# vond 

175 FqRmAT<9H MtwERaL=3AA# A3,/)
PRINT 176

76 ForMATC29h CElDA E*lEmFnTAl INICIA,,/)
PRINT 17/,A,CAngUCI)>I=1,3)

177 FORMAT (9X> 3h AsF8 .5#4X#Iqu ALFASF4 . O'F3.0#F5.? ) 
PR INT 178# 0# ( An̂ OC I)' 1=4, 6 )

178 F ÜR:«AT(9 y# 3H B=F8 .5# A x, j 0|| fiE T AsF*. O' F3. 0> p5.2 ) 

PRInT 179#C#(AnGU(I)#Is7,9)
»79 F rf?HATt9X,3« Cr| 8 . ' , , *X» loH CAMA= F « . o » F 3 . 0, F 5 . 2 . / / )  

N = 00
Dú 2 JJ=1 ,3
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iMsJJ+U
SUME=ANGUClM)*60.

K = J J + 1+ N

sume= sume + angu( k )

SUME=SUME*60.

L = K + 1

SUMEs SUME^ANGUCU 

N = N+2

RAns SUME/206264.8062 

COSACJJ)=C0S(RAD)

COAl F s COSACI )

CqBET=C0$AC2)

C0GAM=C0SA(3)

SEN(JJ)=SIN(RAD)

2 CONTINUÉ

CORg=CCOAl f *CObET-COGAh) / ( S E N ( 1 ) * $ E n( 2 )  3 

GARsARCOS(CORG )

SErG=SINCGAr)
V0L=A*B*C*SEN(1)*SENC2)*sERg 

PRINT 6 / VOL

6 F qRMat C 10 X, wV0LUMEN De L a CELDa ELfME^jAL I nIC i aL = " > F l 5 . 6 , / / )  

00 10 j = l # 5  

25 DO 15 K = l , 5  

Oo 20  L= 1 / 5  

M*M+1

T E ST ( M, 1 ) =U (J )

TESTCM#2)=VfK)

20 TESTCM#3)=WCL)

15 CONTINUE 

10 CONTINUE 

CI=A**2
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C11=B **2 
CIII»C**2 
CIV=2*A*8*CqGAm 
CV»2*ü*C*C0ALF 
CVI=2*C*A*CQBET 
PRINT 180

180 FqrMATC9X*17H MATrIZ DE nIGGlI/>
CVII=CIV/2.
CVIII=CV/2«
ClX=CVl/2.
PRINT 181/CI> ClI> Cl11

101 FqRMATC9X/6h S(il)#3X/ 6H SC22)'3X/6h SC33)*6X*
lF11.6^3x^rll*6^3X>Fll*fi)
PRINT 182,CVIII>CIX/CVII

1̂ 2 FQRHaTC9X'6h S ( 23)* 3X* 6h S(31)'3X'6h S ( \ 2) > 6X'F | \. 6/ 3X* 
1F11.6#3X>F11.6//)
PRINT 183

183 F0rMATc9x>18H MATrIZ DE s l̂llNG/)
CHAV=-CI-CIx-CvII
CHEV=-CVIII-CII-CVII
CH IV="CV111-CIX -C111 
PRINT 184#CvIII*CI X' C VII

184 F0RMat(9X/6'm S(23)>3X/6H S(t3)'3X>6M S f , 2)> 6 X/ F \ t. 6* 3X> F l y  6 > 3X> F l 
11.6)
PRINT 185#ChAV#CHEV>CHIV

*85 FÜRHATC9X>6H S c 3X̂  6H S(?4)>3X>6h S ( 34 )/ 6X' F n . 6# 3X* F 1 j*6* 3X/F i 
11.6///)

PRINT 186
186 FORMAT(5X/15H CELDA REDUCIDA/)

DO 35 LL=l/l25
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35 VCCTC LL)sSQrTCCI*TE:sTClL'1 )**2 + CII*TEST(LL#e)**2«.C!II*TESTCLL'3> 
1**2+TE5TCLL/1)*TEST(LL/2)*CIV+rrSTCLL/2)*TESTCLL»3)*CV+TESTcLL/3> 
2*TEST(LLM)*CVI)
00 40 MN**1/ 1 25 

40 TESTCMN,4) = vE:CTCMN>
PRINT 31

31 FQRMATC37M It V H VECTOR/)
PRINT 30/CCtESTCN/jj)/jj=l/4)/Nsl/ 125 )

30 FQRMAT(lX>F3.0/5 x/F3 .O/5 x/F3 .0/5 x>Fl5 .7 )
NN=2 
J*l 
N = 2

90 00 125 KaN,125
lFCTESTCK*4))45/125/45 

45 IF (TEST (J/ 4 )"TEST(K*4 ))12.S/50*7o
70 00 7 1 KK= 1# 4

canbckk)=testcj#kk>
CHANIfKK )=TEsT(K̂ KK)
TESt(J>KK)=CHAnCKK)
TtSTC K' KK) = CAMbC KK>

71 CONTINUE 
GO TO 125

50 DO 51 kL=l/a
TARE CKL )=TE$T CK .Kl )
TARACKl)=TEsT(NN/Kl)
TEST(NN#XL)sTArE(kL>
TESTCK,KL) = tARa(KL)

51 CONTINUE 
J = J + 2 

nn. kin+2 
K = 0
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N=NN
GO TO 30 

125 CONTINUÉ 
80 IFCN-8)9í)/9o>100 
100 CONTINUE 

PRINT 136
136 FORMAT(3H />

PRINT 135
135 FOrMAT(26h LOS TrEs VECTORS MCNOrEs/)

PRINT 30/CCTESTCLL/MM)/MM=l/4)/lL=l,6)
J 1 = 1
DO 140 IJ=l/¿
KM =3
DO 145 Im = 1 /3 
IFCTESTCI JMM)) 150/155/ 155 

150 KM=KM-1 
GO TO 145

155 kM=kM+1 
GO TO 145

145 CONTINUE
IF(kM"6) 140^156/140

156 DO 160 Ml=l/4
FAR 0C JI/M P stESjC IJ/Mij 

160 CONTINUE 
JlaJI+1 

140 CONTINUE
print 136
PRINT 165

165 Format (” ******************************************************** 
N *************************«,/," LOS VECTORES del primer OcTANtE dete 
♦ RMINADOS POR El  PROGRAMA**//)



68 BOLETÍN NÚMERO 94

print 3o,ccfarociii,jjj),jjj=1/4),iti=i,3)
C CALCULO ANGULOS CELDA REDUCIDA

Ul=FAROCl,l}
Vl=FAROCl'2)
W1=FAR0(1,3)
AR=FARQC1,4)
U2=FAR0C2,1)
V2=FAR0C2,2)
W2 = F ARO(2,3 )
8R=FARQC2,4)
U3=FAR0C3,1 )
V3 = FAR0(3,2)
W3 = FAROC 3,3)
CR=FAR0C3#A)

C C0NDICI0N de CqpL a maridad de vectores, CUE su DETERMINANTE SEa CERq* 

13 FAT = Ül*U2*U3 + U3* yl*W2 + wl*U2* v3 "U3* y2* Wl - W3 *U2* yl-Ul* V3* W2 

IFCFAT ,EO ,0 .) GO TO 101
GO TO 103

101 PRINT 102
102 FORMAT (1hO,"No SON VIAB(_Es P or sE r C oP|ANArE$. E$ P rECIsO E lEg Ir; 

*LOS MaS CONVENIENTES dE ENTRE LOS OTROS MENORES cALCULa DOS**,//)

GO TO 14
103 G am ar=C ul*U?*C I+V1*V2*C H  + W1*W2*C IH + ( |jl *V2+ u2*V 1) *(C IV/2.)+

1(Vl*W2+v2*Wl)*(CV/2.) + (W1*U2+W2*U1)*(C vl/2.))/(AR*BR)

BETAR = CUl *U3*Cl+Vl *V3*CII+W1 *W3 *CIIT+Cll3 *VUUl *V3) *(ClV/2. )
1+C V3*W 1+V l*W3)*(CV/2* ) + CW3*U 1+W 1*U 3)*C C V 1/2. ) )/C aR*CR ) 

ALFAR=(U2*ij3^CI + v2* V3*CII + Vj?*W3*CIlT + (U2* v3 + U3* v2 ) * C CI y/2 . ) 

l+(V2*W3+V3*w2)*CCV/2. )+(W2*U3+N3*U2 )*(CVl/2. ))/C0R*CR)

WINC1)=aRCQs CALFAR) 

wIN(2) = AHC0sC BETAr)
WIN(3)=ARC0S(GAMAR)
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PRINT 136 

PRINT 170

170 FORMAT C32H ANg ULQS CELDA REDUCIDA/)

NN=00

Do 3 KK=1,3 

BRC=WINCKK)

BRCs ABSCBRC)

B sEG = O rC*20626¿».8o 620 

BMIN=BRC*3437*746770 

BGRA=BRC*57 .295779 

IBGr A=BGRA 

ESTA=IBGRA*60 

IRES2 = BMIN-ESTA 

ARR0=I RE S2*6 0 

CARB0=ESTA*60 .

BSEG = BSEG-(C Arb O+Ar r G)

ICCBSEG-60.) 78,79/79

79 BSEG=BSEG-60.

IRES2=IRES2+1

78 IFCIRES2-60 ) 8,81/81

81 IREs2=IrE s2-60

i b g r a = i b g r a + i

8 CONTINUE 

MM = KK+ NN 

EDITO(MM)=Ir GRA 

KLsKK+l+NN 

EDIT0CKl )=IrES2

l l =k l + i

EDITOCLL)=Bs EG

NN=NN+2

3 CONTINUE
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PRINT 171#CEDIT0CmL>'MIs1'3)
171 FORMAT <15.1 AIFA.,FV<W3.0.F5.2>

PRINT 172# (EDlT0CML)#ML.4,f>)
172 FORMAT C i5|| eCTA.#F«.0#F3.0.r5.P>

PRIPJT l73»CEnlTC(fL)/MLa7#9)
173 FORM ATCl5M G aM A«#FA • O'F3• 0» f 5 . /  >

PRINT 136
SEAlsSIN(NInCD)
SEBEsSIN(WIN(2 ) )
CGR*C/VlFaR*«CTaR"gAMAR)/c SrAL* SEUC)
GRCsARCOSCCgR)
SGRaSlN(GRE)
VETA3Ah*Dr*CR* SeaL* SEfiE*sGR 
PRINT 79 VCTA

7 F0RMATC9X#32H VOLUMEN OF La CeLDA Rf°UCTOa = #Fl5.6#//>
CG3AR*0R*GAmAR 
BG»AR*CR*BCTAR 
AG*ÜR*Cr* ALFAR 
AA=AR*AR 
BB3QR*DR 
PRINT 900

900 FORMAT (IOx. «VERIFICACION DÉ LA CElOA REOUClOA POR LAS CONDICIONES 
♦ de e:isenstein.«#/) SEGMENT

IpCAA.LE.bq.ANO.DB*LE.CC) GO TO 90l 
PRINT 902

9 0 2 f0rhat c 15x#«las dimENsiqNe s a*b#c oe l a celoa no e sTan e n rftoc 
♦reciente. v />

901 IFCAA.GE.ABSC2*BG^.AND.AA.GE.ABS(2*CG).AN0.BB*GE.ABS(2*AG))
*G0 jO 9o7 
GO TO 950

LA CELDA REDUCIDA

907 IFCAA.NE.BB) GO TO 908

IF(AG.GT.BG)  GO TO 9 50

9 08  IFCBB.NE.CC) Gq JQ 909

IFCBG.GT. 8G) GO TO 950

909  IFCAG.GT.O.AND.BG.GT.O.ANÜ.CG.GT.O) GO TO 9 03  

IFCAG=0.And-0G=O*AnD*CG=0) Gq Tq 904  

IFCAG.LT.O.AND.BG.LT.O.AND.CG.LT.O)  go TO 9 05  

PRINT 9 06

9 0 6  f 0rmat c1 5 x , " no t i e n e  todos  su s anguL qs agudos ni  to° os ob t us os* 

* / >

903 IFCAA. NE. C2*CG>)) GO TO 9 1 0

IFCBG. GT. ( 2 * AG)) GO TO 9 5 0

910 i f c a a . NE. C2 * oG)) GO TO 911

IFCCG.> GT«, ( 2  *AG) ) GO TO 9 5 0

911 IFC B8 «> ne<»C2* A O ) Go TO 17

IFCCG.* GT *tC2* BG)) GO TO 9 5 0

GO TO 17

904 IFC AA<»ne -» C"2*Cg ) ) G i0 TO 9 1 ;

IFCBG.NE.O) go TO 9 5 0

9 1 2  IFCAA.NE. C“ 2.*BG) ) GO TO 9 l 3

IFCCG.Ne . o) go TO 9 5 0

9 1 3  IfCBB*ME.C-2*BG)3  GO TO 17 

IFCCG.NE.O) GO TO 9 50

GO TO 17

9 0 5  I f CAA.NE.C-?*Cg)>  GO TO 9 1 6  

IFCBG.NE.O) GO TO 9 50  

9 1* IFC AA*NE. C-2*Bg )> G0 Tq 9 i 7 

IFCCG.NE.O) GO TO 9 50

9 1 7  IF CBB. NE. C"2 *Bg ) )  GO TO 9 l 8  

IFCCG.NE.O) GO jO 9 5 0

918  AIA=AA+BB+2*AG+2*b G+2*CG
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IfCAlA.tfE.O) GO TO 17 
BI8=AA+2*BG*CG 
IFCBIB.LE.O) CO TO 17 

950 PRINT 16
16 FcjRHAT (15X#"E,n SINTESIS.La CELDA CALCULADA NO PUEDE TEnERSe CoMO 
♦LA REDUCIDA DE ElSENSTEiN"#//)

14 U1=0.
V1»0.
W1 =0 •
ARaO.
U2 = O •
V 2»0.
W2 = 0 .
B R= O •
U3 = 0.
V3 = 0 •
W3=0.
CR=0.
RE/VD 30 ,U1 ,vl #H1 ,AR 
IFCAR.EQ.O.) GO TO 921
Read 3o*u2*v2>w2/Br 
read 3o>U3>v3'h3>cr 
PRINT 11

11 FORMAT (" ♦#♦«♦*♦♦*♦♦♦♦*****♦♦♦♦♦*♦*♦*•****♦*♦♦****♦*♦♦♦*♦♦♦♦♦♦♦♦♦*
******♦♦♦♦***♦♦*♦♦*♦♦♦***»♦,/,»» vectores de la celda reducida elegid 
♦os por el Investigador»»,/)
PRlNT 3o*U 1#V 1,W 1/AR 
PRINT 30#U2#V2,w2/BR 
PRINT 30>U3,V3,W3,CR 
GO TO 13

17 PRINT 19
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19 F0RMAT(15x * «En SINTESIS* E s TA qE l q A Ca LCULAq a p u e dE c o n s i d e r a

IRSE COMO REDUCIDA."*//)

PRINT 180

Ar=FAR0C1*4)

BR = F ARO C 2# 4)
CRsF ARO (3/ 4 )

RAFI=AR**2

RAF0=BR**2

RAFU=CR**2

TAFA=BR*CR*ALFAR

TERO=CR*AR*bCTa R

TIRO=AR*BR*gAMAR

PRINT 181*RAFI*RaF g*Rafu

PRINT 182, TAFA*TErO*TIrO

PRINT 136

PRINT 183

rANA'=-rAp I-t Iro-TErg 

RENOss-TIRO-rAFO-TAFA 

RINOs -TErO-tAFA-RAFU 

p r i n t is a,t a f a,t e rq,tiro

print 185/RANA,rEn o*RINO 

p r i n t 191

191 FORMAT(3h //)

SELECCION DE LA CELDA REqUc IDA.

IH = R aF 1*10.

IQ=RAF0*1Q.

IP=RAFU*10.

ID=TAFA*10.

IE=TERO*lO.



IG=TIR0*10.
H=IH/10 

Q=IQ/l0 

P=IP/10 

0=10/10 

E=IE/10 

G=IG/10
IFCH.Cg( .q.AnD.G*Eo.P) GO TO 300

IFCH.EQ.Q.AnO.G.NE.P) GO TO 301

IFCH. NC.Q. AN°*Q,ro#p) GO TO 3<>2
c

c escalares ô l iv grupo 
c

IFCd. lE.0#AN0*E*LE.0.ANd.G.LE.0) go To 303

IFCD=H/4•) GO To A13

IF(D=C/2•) GO TO 415

lFCD=Q/2.) Gq To 310

lFCE=H/2.) CO TO 417
DATA NA,NO'CZ(J ) ' J “1»9 ) /"P" , "TRICLN" ' 1 ,0 '0 ,  0 '1 ' 0 ' 0 '0 ' 1  /

GO JO 920 
417 CONTINUE

Data na'  Na ' c 2C j) ' J = i '9 ) / " i " ' "M 0N Q C i. " '0 ' i ' - i ' i ' 0 '0 ' - i ' i ' i /

GO TO 920
310 IF( ' e= H / 2 . )  Gq TO 416

DATA NA,N0' CZCj>'J=l'9)/"C","MONGCL"'0,-l,0,0'-l,2,l,0,0/ 

GO TO 920 

Ai*  Conti nue

OAT A NA'NO'C*c J>' J=1'9)/"Ch'"M0NOCL"'-1,O,O,-1,O,?'O' l'O/ 

GO TO 920 

4i5 Continue
DATA NA.NO'fj ) ' j= l  ' 9 ) /"  C"'” MONO C L " ' - 1 ,0 ,0 ,  - 1 ,2 ,0 ,0 ,0 ,1  /
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GO TO 920  

4 13  CONTINUE

QATA NA,NO'( Z C J ) ' j = l ' 9 ) / " F " ' " 0 R T O C L " ' - 1 , 2 , 0 , - 1 , 0 , 2 , 1 , 0 , 0 /  

GO TO 92<J

303 IFCD = 0 ) GO TO 3 1 1

I F C D s - Q / 2 . )  GO TO 313  

IFCD=-Cq- G > / 2 . )  GO TO 427  

IFCE=0)  GO TO 314  

I F C E s - H / 2 . )  GO TO 315

DATA NA,NO, ( Z( J)' j s l  ' 9  ) / " P " , " . T R l C L N " '  1 , 0 ' 0 , 0 # 1 , 0 , 0 ' 0 , 1 /

GO TO 920  

427 conti nue

OAT A NA'NO'C Z< J 5'  j s l ' 9 ) / * , I M, "N0N0CL"* 1 » 0 ' 0 , 1 ,  1 , 2 , 0 '  l ' O /

GO TO 920

3 1 1  IF(  E= 0 ) Go To 3 i 6

IFCEs - H / 2 . )  GO TO 4 22

OATA NA,NO' (ZCJ)* J =1'9 ) / " P " '  "MQNOCL"'1'0'0 , 0'1'0 '0'0'1 /

GO jO 9 2 0  

4 22  CONTINUE

data na,  no' < z c j ) , j = i * 9 d/ " C " , " qR tocl* , i , 0 ' ° ' - i ' o , - 2 , ° , i , c /

GO TO 9 20

316 IFCG = 0)  Gq To 419

I p ( g= - H / 2 . > GO TO 4 20

DATA NA, NO'C Z C J ) ' J = 1 ' 9 ) / " P " ' " N O N O C L " ' 1 ' 0 ' 0 , 0 ' 0 , 1 , 0 ' l ' O /  

Gq TO 9 20  

4 20  CONTINUE

DATA NA,N0'CZCJ),J=l'9)/"c"*"0RT0CL"'l'0'0,-l'-2,0'0'0,l/

GO TO 920

313 I F ( E = 0 )  Gn To 424

I F C E = - H / 2 . I  GO TO 425

DATA N A, N O ' ( Z C J ) ' J  = 1 ' 9 ) / " C " ,  "MONOCLW' 0 , 1 ' 2 , 0 ' 1 ' O ' l ' O ' O /
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GO TO 920 

*24 CONTINUE

DATA NA>N0'CZCJ)>J= 1'9)/"C" # " ORTOCL" * 0# 1 # 0# 0# -1 #- 2 M  # 0# 0/ 

GO TO 920 

425 CONTINUE

DATA N A> NO' ( Z <J > ' J = 1 ' 9 ) / " I " # " O R T O C L " ' 0 ' 0 * 0 * 1 > 0 # - l * - l # - 2 /

GO TO 920

31 a IFCG=0) GO To 428

DATA NA*NCWZ(J)'J = 1'9)/"C"*"MQNOCL"'1#2#<M>0#0#0#0#1/

GO TO 9 20  

428 CONTINUE

OATA NA/ NO'(2(J)>J=1*9)/,,Pm #,,M oNOC L"' G# 1# 0# \ p 0* Of Of Op 1/

GO TO 920

315 ir(G=0) Go To 430

DATA NA/NO' C Z< J>' J=l'9)/"I"#"MGN0CL,,'lM'l' 1>0*0#OM#M/

GO TO 920 

430 CONTINUE

DATA NA/NO' C 2 C J  >'  J s l  '  9 ) / "  C"* "  MONO CL" '  1 » O f  2 p 1 p O p O f  O p it  0 /

GO TO 920 

419 CONTINUE

DATA NA>NO' f ZC J)# J3 1'9 )/" p"# " ORTOCL"' 1' 0' O p  O p 1* 0# 0# 0' 1/
GO TO 920 

C

C ESCALARES DEL I GRUpO

C

300 IfCO.LE.O.An D.E.LE.O.ANO.G.lE.O) c° TO 335 

IF(DsO) GO To 336

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

IfCD*K/4. ) GO TO 503

IF(0=E/2•) GO TO 513
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| F ( D = G / 2 . )  go To 5 14  

I F ( E = 0 )  GO TO 5 15

I F ( E = H / 2 . )  GO TO 338

i f < e= d/ 2 *> go to s i s

IFCE=D> GO To 339

IF(G=E> go to 521

Data na» no»(ZC j ) » j * i » 9 ) / , ,c, , »"Monogl, ,» i » o» i »“ 1 » o» i » o» i » o/

GO TO 9 20

3 39  IFCG=0)  Go To 5 1 9

IF(G=D)  GO To 5 2 3

OAT A NA»NO»(ZC j ) »  J = 1 » 9 ) / ,*C" »" M0N0CL" »I » 1 » 0 » - 1»  1 , 0 » 0» 0>  1 /

GO TO 9 2 0

3 38  I f Cg= H / 2 0  GO TO 5 1 6

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

GO TO 9 ? 0  

5 1 6  CONTINUE

OATA N A » N O * { Z ( J ) » J = 1 ' 9 ) / « I « » " O R T O C U " > " 1 » 0 ' 0 » - 1 > 1 , 1 » 0 » - 1 » 1 /

GO TO 9 2 0  

5 2 3  CONTINUE

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

GO TO 9 23  

5 19  conti nue .

DATA N A , N 0 > { 2 < j ) ' J = 1 ' 9 >/"C"»"MONOCL"»1 * 1 » 0 » - l » 1 , 0 » 0 » 0 » 1 /

GO TO 9 20  

521  Conti nue

DATA NA»NO»(ZC J 5'  J = 1 ' 9 ) / "C" . "MONOC L " » 0 » 1 * 1 » 0 » ’ 1 , 1 » 1 , 0 » 0 /

GO TO 9 2 0  

5 1 8  CONTINUE

OATA N A » N 0 * ( Z ( j l , J s l ' 9 > / " C" * " M0NÜCL" ' 0 , " 1’' 0 ' 2 ' " 1 ' 0 ' 0 ' ° ' , /  

CO TO 9 20  

5 1 5  cont i nue
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DATA NA/N0> C ZC J ) >  J = 1 , 9 ) / " C %  " M Q N O C l » , l , o , i , . i , o , l # 0 # t > 0 /

GO TO 920  

514  CONTINUE

DATA NA#NO*CZCJ)>J = 1 ' 9 ) / " C h#*MONQCl " , ,* i # o> G # * 1 # 0 # 2 > 0 # 1 * 0 /

GO TO 920  

5 13  CONTINUE

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

GO TO 920  

503  CONTINUE

DATA NA, NO'(Z< J)' J=1'9 )/"In* "TETRAO"# 0#-l, 1> 1>-1#-1# l'O'O/

GO TO 920

337 I F ( E = 0 )  Go To 504

IFCE=H/ 4•) GO TO 505  

IFCEs G/ 2.  ) GO TO 510  

IF CE= H/ 2 . )  Gq TO 7 4 0 

l F ( G = H / 2 . )  GO TO 511

DATA NA'NO' (Z ( J  ) '  J  =1 '  9 ) / "C«# "MONOCl*»' 0# O'* 1 p 0 / ? # - 1 » 1 p 0# 0 /

GO TO 9-20

7 40  IFCG*0) GO To 506

lFCG=H/2.  ) CO TO 506  

IFCG = H / 4 •) Gn TO 507

DATA NA/NO'C Zc J 5'  J = l ' 9 ) / " I % " 0 R T 0 C L " ' 0 , o * - l # l ' l , - l ' - l # l * 0 /

GO TO 920

336 IFCEs H / 2 . )  Gq TO 501

DATA NA' NO' C Z( J * '  J S1'9 )/"C"» " MONOCL"'  0* 1 » 1# Op - 1 # 1 p 1# 0 / 0 /

GO TO 9 20  

5 oi  Conti nue

DATA NA, NO' (Z^j)'J3l/9)/,,I,,#"nRTOCL"'0.»l'*l'0'l#M#2#i,l'"1/

GC TO 922  

5 07  Conti nue
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DATA NA,NO' CZCJJ 'U3 1 ' 5 ^ " 1" ' " 1 ^ ^ " ' - !  , 1 , 0 , - 1  p * I p I p 0 , 0 , 1 /  

GO TO 9 20

508 conti nue

DATA NA,N0#CZCJ^J«1#9)/"f "*"c UBICA-^1 

GO TO 9 20  

5 06  CONTINUE

DATA N A , N a , t z C j ) , J = l > 9 > / " I " , " 0 R T 0 C L " > - l '
, 0>1 '

GO TO 922

5 1 1  conti nue

DATA NA,N0»(2tJ>'J=1'9>/"I"," O R T O C L " ' ' 

GO TO 920

l , 1

5 1 0  CONTINUE

DATA NA#NO,( ¿C j ) '  J = l ' 9 ) / ” C"#"  MONOCL*"0 '  

CO TO 920

0'
,0’

► 1/

o /

5 0 5  Conti nue

OATA NA,NO,C Z< j ) '  J = 1 ' 9 ) / m1"#"TETRAGw' • if O f i f
. i f ' 9m i f O f l f 0 /

Go TO 9 2 0  7

5 04  CONTINUE

d a t a na,n o'CZCj )>j *i#9)/"i% " qr t o c lm/

GO TO 9 22

335 IFCD = 0 ) G0 To 7 *«1

l F ( D = - H / 3 . )  gC TO 5 33  

l F ( D = - C H - G ) - 2 . ) GO TO 5<U

j F C D = - ( H - c ) / 2 . ) GO jO 5 4 2

I F ( D = - H / 2 . ) g0 TO 744 

IFCE=“ H / 2 . )  GO TO 7 4 5 

I F ( E=0)  Go TO 746 

I F ( E  = ( M - D ) / Z . ) GO TO 54 fl
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IFCES-D) g0 TO 747

IF (Gs- D)  GO TO 552

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

DATA

GO TO 9 20  

5 5#  CONTINUE 

OATA

GO TO 920  

5 52  CONTINUE

OATA NA»NG»(Z t j 3 ' Js T, ^ T / , ,C', » ,' M 0 N 0 C L " » l , 0 » l » * l , 0 » l » 0 » l » 0 /

GO TU 9 20

747 IF (G= 0 > Go TO 549  

IFfG=“ 0 ) GO TO 550

DATA NA,N0 , c Z C j > , J * l ' 9 ) / " C " » " M 0N0C l » , l . i , 0 , - l , l , 0 . 0 , O , l /

5 50  CONTINUE

DATA NA,NO»(ZC j>, j=1,9)/"R","R0mBDRh,1»-1,0,*1,0,1,“1,*1,*1/ 
GO TO 9 2 3  

5 49  CONTINUE

OATA NA,NO*C Z < J 5 ' J s l »9) / "C"«"MONOCL"»l , 1 . 0 , - 1 , l , 0 , 0 . 0 » 1 /

GO TO 9 2 0  

548  CONTINUE

OATA NA, N0»( Z{ J>' J= 1» 9 ) / "  I " . " TETRAG"» 1 . 1 , 0 .  1 ,  O, 1 ,  O» 1» 1 /

GO TO 9 2 0

746  I F CG*OJ G(1 To 5 4 3

I F C G* - H / 2 . )  GO TO 544

OATA NA»NO* ( Z I J ) ' J a l '  9 ) / " C " ,  "MONOCL", 1 . 0 »  1 , - 1 » 0 . 1 , 0 »  1 , 0 /

Go TO 9 2 0  

544  CONTINUE

OATA NA, NO»<Z«J>»Js 1 ' 9 ) / " C" . "HONOC L" , 1 . ? ,  O» 1 , 0 , 0 .  0 , 0 . 1 /

GO TO 9 2 0  

543  CONTINUE
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OATA NA.NO.CZC J)» jal,9)/"C"."

GO TO 920

7 4 5  IF(G3 O) G0 Til 546

DATA NA,Nü* f 2< J>' J31»9)/"I"«" 

GO TO 920 

546 CONTINUE

DATA N A » N 0 » ( Z ! j ) * J = I ' 9 ) / " C " » '

O R T O C L " » 0 , 1 » 1 * 0 . " 1 . 1 * 1 » 0 » 0 /

0 R T 0 C I " » 1 ' 0 » 0 » 1 * 1 » 1 » 0 » * 1 » 1 /

MONOCL" » 1 » 0 » 2 , 1 , 0 » 0 » 0 » 1 » 0 /

Go TO 9 20

744  IFCE=0)  GO T0 7 4ti

I F ( E = " H / 2 . )  GO TO 349  

IFCG=0) GO TO 539

OATA NA, NO, CZCJ>, J3 1 ' 9 1 / " I " . " 0 R T 0 cL " ' O . 1 , 0 , 1 , 1 , ! , - 1 . 0 , 1 /

GO TÚ 920  

539 continue
OATA N A , N O , t Z ( j ) ' J - - l ' 9 ) / " C " . " M n N O C L « » 0 , 1 , 2 , 0 , l , 0 . 1 , 0 » 0 /

GO TO 920

349 IFCG=0) Gq To 537

DATA NA, NO»(¿Cj ) , J 3 1 » 9 ) / " I - . " O R T O C L " / 0 , O .  1 . 1 ,  1 , 1 , - 1 , 1 , 0 /

GO TO 920  

5 37  conti nue

DATA N A , N D , C Z C j > , J = l , 9 > / " r >' ” TETRAG,,' 1 ' 0 ' 0 » 0» l * ° ' l ' l » 2 /

GO TO 922

748  IF(G = 0)  Gq To ^34

lFCGs"h/2.) GO TO 535
DATA NA, NOMZCJ) ' J  = 1 ' 9 > / " C ” ' " * ÜNUCL " ' 0 ' ? ' 1 ' 0 ' O M , 1 > 0 > ° /  

GO TO 9 20  

5 3 5  CONTINUE

OATA N A , N o ' < z < J > ' ' > s i ' 9 ) / ” r ' f f r € J R A C '' 'l ' 0 ' 0 ' 0 ' 0 ' l P Í ' 2 p l /  

G O  TO 922  

534  CONTINUE
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DATA NA* NO# ( Z C J ) # J  = l # 9 ) / " P " , " E ; X A G a N " # 0 # l # 0 # 0 # 0 , 1  

GO TO 920  

5 4 2  CONTINUE

DATA NA,NQ#C z< J># J S1 ' 9 ) / " J " , " X E T K A G M# 0 , 1# 1#1# 1#0 

GO TO 920  

541 CONTINUE

DATA NA>N0#(ZCj)#J=l'9)/"I","TETRAG"#l#0#l#0#l#1 
GO TO 920 

533 CONTINUE
DATA NA#N0>CZCj)#jsl#9)/«I","CUBlCA"#l,0#l#l#l#0 
GO TO 920

741 IFCE=0)  GO To 742

l F C E = " H / 2 . )  GO TO 743  

IFCG=0) GO TO 530  

IF CG=- H/ 2 . )  GO TO 531

DATA NA,NO# C Z< J s l ' 9 > / " C " # ,*M0NUCl"#0,1 ,  l , o # - l ,  

GG TO 920  

5 3 i  conti nue

DATA NA# NO# C Z< J > '  J = l * 9 ) / wC*, , t'MON0ClM# 2 ,  1 #0#0#  1#0 

GO TO 920  

5 30  Continue

DATA N A ,  N 0 # C Z( J > ' J = 1 ' 9 ) / " C" , "CRTOCL” # 1 • o # 1 , - 1 , 0 , 

GO TO 920

743  IF(G=0)  Go to 527

l F CG = - H / 2 . )  CO TO 528

DATA N A # N 0 ' ( 7 C J ^ J s 1 ' 9 ) / " C " ,  " HON OC L" # 2 , o# l ,o , 0 , 1

GO TO 920  

52B CoNTlNUt
DATA NA#NO'ÍZC* P ' j s 1 * 9 5 / MI" # " TE:TRAg" ' 0 # c# 1 ' 0 ' 1 ' Q

,1,0# 0/

,1#0#1/

, 1#1,0/

,0#1#1/

1, 1, 0 , 0 /

# C # 0 # 1 /

1#0,1,0/

# 0 # 1 # 0 /

# 2 # 1 # 1 /

GO TO 922
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DATA N A > N O » C Z < J > » J * 1 > 9 ) / » P « , " E X A G O N " > 0 , 0 > 1 * 1 > 0 » 0 # 0 » 1 > 0 /
GO TO 9 2 0

7 4 2  IFC G*0)  Go TO 5 2 4

lFCG=” H / 2 . )  GO TO 5 25

DATA M A » N 0 » ( 2 ( J ) O = 1 > 9 ) / - C " , « 0 R T 0 C I " » 1 , 1 , 0 , - 1 , i , 0 > 0 » 0 » 1 /

GO TO 9 2 0

5 2 4  CONTINUE

Data nA ' no' C Z ^ ’ ' J = 1 ' 9 ) / » p « , » c u b i c a « > i , o» o» o» i » o» o» o» i /

GO TO 9 20

5 25  conti nue

DATA NA/NO' CZ « J> '  J = 1 ' 9 > / " P " , " E XA O ON " > 1 , 0 > 0 , 0 , 1 , 0 , 0 , j ,  

GO TO 920

ESCALAROS DEL II GHUpo

527 CONTINUE

301 l F t D * l D . 0 . A N D « E . L E . O . ANDi g > l E < 0 )  g0 T o 327

I F ( D = H / 4 . ) 

I F ( D = H / 2 . ) 

IF CD= E/ 2 . >  

IFCD=G/2.  ) 

l F CE = H / 2 . )  

l F ( E  = D / 2 . )  

XF(G=0)  GO

CO TO 5 5 5  

Co TO 320  

GO TO 5 60  

GO TO 5 6 1 

Go TO 5 6 2  

GO TO 5 6 3  

TO 5 64

Data na# ng'  f z(

GO TO 9 20  

5 6 4  CONTINUE

DATA N A , N 0 # C 2 C J > ' J = l * 9 ) / n cw> 

GO TO 9 20

"M0 N D C L " # 1 # 1 # 0 > - 1 M , o, c , 0 , i /

-M0N0CL^l.l,O,M#l,0>0>OM/

*°*0#0#1/

5 63  CONTINUE

DATA N A , N 0 # C 7 C J ) ' J = l # 9 ) / C","NONDCI"#0,-1,0,2#-i
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GO TO 920  

5 62  CONTINUE
data N A , N O . < Z < J > » J « l » 9 ) / " I " . " H O N 0 C L « . 0 » l . - l . l » O . 0 . - l # l . l /

GO TO 920  

561 CONTINUE

DATA NA, NO' CZ< j ) ' j =1»9) / "C"»"MQNOCL"^"*»0 , 0 ' ‘ 1 , 0 ' Z' 0 ' 1 ' 0 /  

GO TO 9 2 0  

5 6 0  conti nue

DATA NA,NO»(Z<j)'jsl , 9)/"C"."MONOCL"'"1»0/0»-1»?.0» 0,0,t/ 

GO TO 920

328 IF ( e=H/A •) GO To 556  

IF <E “ H / 2 . )  GO TO 557

IFCE=G/ 2.  ) GC TO 55d

data na» NO# ( Z ( J ) » J = i ' 9 ) / " i « , " M o NOC L - » i , o * - i > o » i . o # i < - i * t /  

GO TO 920  

558  CONTINUE

DATA NA. NO ' C Z C J ) » J » l , 9 ) / "C" , "MONOCL" , 0 , - 1 , 0 , 0 , - 1 , 2 , 1 . 0 , 0 /  

GO TO 920  

5 57  CONTINUE

DATA NA,NQ, C Z( J>' J=1»9)/"R”»"R0MBDR",1»0>0»-1»1,0,"1,-1,3/

GO TO 9 2 3  

3 5 6  CONTINUE

DATA N A , N O , C Z C J ) . J = l , 9 > / " F " , " 0 R T O C L" ' 2 . - l , O , O , - 1 , 2 . O . l . O /  

GO TO 920  

555  c ont i nue

OATA NA,NO'CZ< j ) , J = 1 ' 9 > / " F " . " U R T 0 C L " . " 1 . 2 , 0 , - 1 , 0 , 2 , 1 . 0 , 0/

GO TO 9 20

327 lF(D = 0) Gq TO 329
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I F ( 0 = “H / A . )  GO TO 5 7 2

IFC0 = - H / 2 , ) GO TO 3 31

IFCE=0)  Gq To 332  

lFCE=” H / 2 . )  GO TO 5 7 8

I F ( E = ” D) GO TO 333

Data na.  no. ( Z C j >,  J = i '9 ) / " r » ,,MüNocL",o» i » i ,  i .  i » o,  i » o,  1 /

GO TO 9 20

333 IFCG=0) Go To 579

IFCGs “ H / 2 •) GO TO 5 82

IF(G=H-2*D> GO TO 5 8 0

Data na. no»c z c j ) , j = i , 9 ) / " C " . "MOnOCL".i» i *o»*i»i ,o»0 »0 » 1/

GO TO 920  

5 8 0  C onti nue

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

GO TO 9 20  

5 8 2  c ont i nue

DATA NA,NO»f Z< j ) '  J = 1 ' 9 ) / " I " ,  "MONOCL"» 1 »0» 1 .  1» 1 . 0 , 0 , - 1 , - 1 /

GO TO 9 2 0  

579 c ont i nue

DATA NA,NO»( Z< j ) '  J= 1 ' 9 ) / "  C"»"  MONOCL"» 1» 1 > 0 » - 1 » 1 , 0 , 0 , 0 ,  1 /

GO TO 9 20  

5 7 8  CONTINUE

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

GO TO 920

332  I F (G = 0 ) Go To 576
OATA NA,NO.C l<- J) »  J = 1 » 9 ) / " C"» " MONOCL" »1 , ?» 0 , 1 , 0 , 0 . 0 , 0 , 1 /

GO TO 920  

5 76  conti nue

DATA N A , N O ' C Z C j ) . J = l ' 9 ) / " P " . " M O N O C L " .  0 , 1 . 0 , 1 ,  O . o ,  0 . 0 . 1 /

GO TO 920

331 IFCE=0)  Go TO 5 73
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I F C E s - H / 2 . )  GO TO 574

DATA N A, NO »( Z ( J ) »J s l » 9 ) / wC " , ’, tfONOCl"»0,l  , 2  *0*1  , 0 , 1  , 0  * 0 /

GO TO 9 2 0  

5 74  CONTINUE

DATA N A > N 0 ' ( Z ( J ) # J S1 * 9 ) /** I w* "TETRAG" * 1 » 0 > 0 » 0 » 1 » 0 » 1 » 1 > 2 /

GO TO 920  

5 73  CONTINUE

DATA NA*NO>( Z< j ) '  j = 1 ' 9 ) / " C " * "ORTO C L " ' 0 » 1» 0 » O ' * l » - 2 * 1 > 0 » 0 /  

GO TO 920  

5 72  CONTINUE

DATA N A » N 0 » C 2 ( j ) ' J = 1 ' 9  ) / " F " #  "ORTQCL"'1 » - 1 » 0» 1 » 1 , 2 »M » - 1 , 0 /

GO TO 9 20

J29  I F ( E = 0 )  go To 330

I F CE= -H /2 .  ) GO TO 5 6 9  

IFCG=0> GO TQ 5 7 0

DATA NA»NO'(ZC j )» j = l * 9 ) / " C " * " M 0 N 0 C L " > 2 » l » 0 » 0 * l » 0 » 0 » 0 *  1 /

GO TO 9 2 0  

5 70  conti nue

OAT A NA»NO* C Zc J>' J= 1 '9 )/" P", " MONO CL*»# 1 » 0 » 0* 0» 1 # 0# 0» 0» 1 /

GO TO 9 2 0  

569  CONTINUE

DATA NA»NO> ( 2 C j )  '  J= I ' 9  ) / "  C" # "  ORTO CL*»/ 1 * 0» 0 # - 1  » 0# - 2 #  0# 1 # 0/

GO TO 9 20

330 I RG = 0)  Gq Tq 566

IFCGs"H/2.) GO TO 567
DATA NA* NO* <2CJ)'J = 1 ' 9 ) /"C"*"ORTOCL"»1 * 1 , 0 , - 1 , 1 , 0 , 0 » 0*1  / 

GO TO 9 2 0  

567  CONTINUE

DATA NA> NO' C Z < J ) » J = 1 ' 9 ) / " P " » " E X aGon" » 1 , o, o, o» 1»0* o> O' 1 /

GO TO 920
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566 CONTINUE

OAT A NA*NO' CZ<U>' J = 1 * 9 )/"P" , " TETRAG" * 1*0» 0*0.» I* 0*0*0#}/ 

GO TO 920 

C

C ESCALARES OEL III GRUPO 

C

302 If c o .LE.O.An D.E.LE.O.AND.g .l E.O) c0 To 317

IF CD = 0 )

I F ( D=H/4 • ) 

I F ( D = E / 2 • ) 

I F ( D = G / 2 . )  

l F ( D = Q / 2 . )

GO TO 318 

GO TO 566 

GO TO 590 

GO TO 539 

Gn TO 319 

GO TO 59iIf-CE = H/ 2 .  )

DATA NA*Na*(2Cj)'Jal'9)/"C "MONGOL"*0,1»l,Q,-1,1,1*0*0/

GO TO 9 20  

5 91  CONTINUE

D ATA NA' N/J' c Z C J ) ' J - l ' 9 ) / H i n , W Q R T Q C L " » * l , 0 » 0 » " l » l * l » 0 * * ! » l y

GO TO 9 20

319 I F CE =G / 2 . )  Go Tq 537

OATA NA*HO*( ZC J ) *  J s l » 9 ) / " Cn# n MQNOCLW, 0 # 0 # . 1 # 0 # 2 ^ l M # 0 f 0 /

GO TO 920  

5 87  CONTINUE

DATA NA* NO* ( Z< j ) '  j = l  '  9 ) / "  c« ,  « mqNq c , „ ,  0 , .  x , 0 , 0 t $ 2 , j , q,  q /

GO TO 9 20

5 89  cont i nue

data NA*Nq . C7c J > '  j = l ' 9 ) / " c " , " M Q h O C L " ' * 1  * 0 * 0 , - 1 * 0 , 2 # 0 > l * 0 /  

GO TO 920

5 9 0  CONTINUE

OATA NA,fiO* C2< J > '  Us l , 9 ) / MC " * MM0NGCLM> - t  , 0 » 0 » - 1 » ? , 0 * 0 * 0 *  1 /

GO TO 920  

5 8 6  CONTINUE



88 BOLETÍN NÚMERO 94

OATA NA.N0*(ZCj)»J=l»9)/"I"*',TETRAG"*0,«l»l*l*,,l*- l*  1*0*0/ 

GO TO 920

318 IF(E*H/2») Go TO 584

DATA KA»N0*CZ<J>' J=l»9)/"C"»"M0NOCt."»O» 1»l*0*’ l * 1»1 *0*0/

GO TO 920

5 84  CONTINUE

DATA N A * N O * C Z C J ) * J = 1 * 9 ) / " I " . " O R T O C L " * - 1 * 0 » 0 > - 1 * 1 * 1 * 0 * - 1 » 1 /

GO TO 920

317  I F ( 0 = 0 )  Gq To 320

I F C 0 = - H / 2 . )  GO TO «00

I F (D = “ D / 2 . )  GO TO 321

IFCD=“ CQ" G) /2 « ) GO JO 406

l F C D = - C Q - E ) / 2 . )  GO TO 4 0 7

IF CD =“ CQ“ H/3* 3/2*  ) GO TO 4 0 5  

I F ( E = 0  ) GO To 322  

I F C E s - H / 2 . )  GO TO 323

DATA NA*NO* ( Z ( J ) * J = l * 9 ) / " C " * " H 0 N O C L « » 0 # l * l * 0 * " l * l * l * 0 * 0 /

GO TO 9 2 0

323 IFCG = 0> Go To *10
DATA NA*NO*( Z< J ) » J = 1 » 9 ) / " I " » "O RT O CL " »1 * 0 * 0 » 1 » 1 * 1 * 0 » * 1 * 1 /

GO TO 9 2 0

*io Continue
OATA NA.NO'i Z£ J > ' J = 1 ' 9 ) / "C"»"MONCCL"»1 » 0 * 2 » 1 * 0 * 0 * 0 » 1 * 0 /

CO TO 9 2 0

322  IFCG=0) Go TO *0 8

OATA MA»NO»( Z<J>»J»l ' 9>/ "C«»"MONOCL«»1.2»O»l»0»O»O»O»l /

GO TO 9 2 0

408 Continue
Data NA»NO*CZ{ J>* j = l » 9 ) / ’*C’, * " 0 R T 0 C L " » 0 » 1 * l » 0 * - l » l »  1 * 0 * 0 /

GO TO 920
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* 0 5  CONTINUE

data na* no* c z < j i > j = i * 9 ) / mr" . " rombdr" * i » ? * i » o » “ i * t *  1 * 0* 0 /

GO TO 923  

* 07  conti nue

DATA NA»NO*(Z£ j ) * j = l  * 9 ) / ” I "* * , M0N0CL"» 1 * 0 * 0 *  1 *2 *  1 . 0 * 0 *  1 /

GO TO 9 20  

* 0 6  CONTINUE

OATA N A * N 0 » ( 2 ( j i * j = 1* 9 J / " I " » " MO NOC L " »1 . 0 * 0 . 1 * 1 * ? , 0 * 1 * 0 /

GO TO 920

321 1 FCE=0 ) Gn To 324

I F ( E = - H / 2 . )  GO TO * 0 3

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

GO TO 9 2 0  

4 0 3  CONTINUE

OATA N A * N O » C Z C J ) » J = 1 » 9 ) / " I " * " O R T D C L " * 1 * 0 » 0 * 0 * 1 * 0 * - 1 * “ 1 * » 2 /

GO TO 9 20

324  I F ( G = " N / 2 . ) GO TO * 0 1

DATA NA» NO» C 7< j) *  J= 1 * 9)/ "C"*" MONOCL"*0*2* 1 *0* 0» 1 *1*0*0/

CO TO 9 20  

401  CONTINUE

OATA NA»NO' C Zc J>* Js 1 '9 )/ "I"."ORTOCl"»1 * 0*0*0.0* 1 *• 1 , - 2 * - l  /

CO TO 9 20  

4oo c ont i nue

DATA NA* NO* ( Z£ j ) » J=1 * 9 )/ "P"."E xA GON"* 0* 1 *0*0* 0* 1 »1» 0*0/

CO TO 9 20

3 20  I F ( E = 0 )  GO TO 325

IFCE=“ H / 2 « ) GO TO 326

I F ( C = 0 )  GO TO 5 98
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CATANA# N Q # # •> f A r t #
J)# Jsl#9I/"C"."M0N0CL"#0#l#l#0#-i/ 1 # 1 ' ° ' 0/

GO Tb 920 

598 CONTINUE

OATA NA#NQ#/-»# - j tc*c J)#.l=l*9l/"P"#"MONQCL"#1#0>0*0*1#0#0'0'1'
GQ TO 920

326 IF(Gs 0) Qn T
0 Tq 5 96

OATA NA/NQ# f « i /
J)# jsl#9)/"I"#"QRT0CL"'l#0#0#l#l#l#0#*l ' l /

GO TO 920 

596 CONTINUE

CATANA#NQ/# .̂ i » a/C*( J)# j=l#9)/"C"#"ÜRTQCl"'l*0#0#-t#0#-2#0#l'0'
GO TO 920

325 IF(G*0) c n T
n Tq 593

IFCG=-W2.)
OATA NA/NO 

GO TU 9 2 0  

5 94  CONTINUE

GO TU 594

'  ( * í J ) #  j = l # 9  I / " P " # " M O N O C L " ' 1 * 0 # 0 # 0 # 0 # 1 # 0 ' 1 ' 0 '

data na# no# c^ cJ ) # j s 1 , 9 qr TOc i " #  i .  o# o# - i # - 2 # 0* 0 *

GO TO 920  

5 9 3  conti nue

OATA NA#NQ#C 2( j ) #  J = 1 , 9  ) /w p*, "TETRAG"'  O# 1 # 0 # 0 #0 #  1 # 1 * 0 * 0 /

GO TO 920

*20 P ri nt  3 4 o# NA#N0, CZ(j ) # J a x , 9 )

340 FORMAT (3x#n La cEl d a REDUCIDA pERTFNEcF A o r a REO *»/ A2# 1 X# A6#//* 

18X#« SU MATRI2 dE TRANSFORMACION A l A CELDA ELEhENTAL DEFINITIVA £  

2S"#//# 15X# 3F5* o #" / "/3F5.0*" / "MF5.0,//)

PRINT 3A 1

3ai F o r m a t <8x *" l a c o r r e sp o n d i f n t e  c e l d a  e l e m e n t a l o e f i n i Tiva E s o e l 

•MISMO T I P O . " # / )

Go TO 923

922  PRINT 9 2 4 /  nA*NC#( Z < J 2 * r Q)

LA CELDA REDUCIDA 91

924 FORMAT (8X>" la CFLDA REDUCIDA pERTFNECE A UNA RED " #A2,1X#A6 ,//, 
18X#" SU MATpIZ [)E TrAnsFqrMACIoN A LA CFlda ElEmEnTAl DEFINITlVA E 
2S"*//M5x'3f5.0'" / "#3F5.0#" / "*3f5.0#//)
PRINT 926

926 format cox*" la c0RResp0ndifnte celda flemeNTal offinItiva e s una
★C^LdA CUUlCA DE CARAS CENTRADAS, F cUQTCA.«,/)
GO TC 926

923 Print 925# nA*NO#(ZCJ)#J=1#9)
925 FORMAT (8 X#" EA CELDA REDUCIDA pERTFNEcF A uNA RF0 "#A2/1 y*Aé///# 

l8x#" SU MATRIZ DE TRANSFORMACION A lA cFLOA FLEmEnTAL DEFINITIVA t 
2Sh,//,15X#3F5»o,h / "'3F5.0#" / "*3F5.o#//)
PRINT 927

927 FORm at (Ox#" lA CORRESpO ND IFnTE CELDA FLEMFntal DEFINITIVA ES UNA.
* ce loa exagonal sencilla# p fxa&onal."#/>

928 CONTINUE 
UUZ(l)
Vl=ZC2 )
W1*Z(3 )
U2=Z(4)
V2=Z(5)
N 2 a Z ( 6 )
U3=Z(7)
V3=Z(8)
W3=Z(9 )
ADE = Ul*Aa+Vl*BR+Wl*CR
BDEsU2*AR+92*BR+W2*CR 
CDFaU3*AR+V3*BR+W3*CB
ANA=ul*ü2*AR*AR 
ANBsVI*V2 *BR*DR 
ANC=N1*H2*Cr*Cr 
Bn A = U1 *V2



92 BOLETÍN NÚMERO 94

BNB*U2 *V1

B NC*V1*W2

CNAaV2*W1
CNB«W1*U2

CNCrW2*Ul

ENA»u3*u2*A«*Ar
ENB=V3*V2*BR*BR

ENCaw3*w2*CR*CR

FNAaU3*V2

FNB = U2*V3 r

FNC=V3*W2 f

GNAaV2*W3

GNB*W3*U2

GNC=W2 *1)3

PN AaU l*U 3 *AR* A R

PNB«V l*V3*0R*BR

PNCaWl*W3 *CR *CR
0nAsU1*V3
QNB«U3*VI

QNCaVl*W3

RN AaV 3*W 1
RNBartl * ü 3

RNC=W3*Ul

dme=ar*ur*gamar
OMFaBR*CR*ALFAR

iomg».cr*ar*bftar
CAs(l ,/(ADE<kBÜE))*(A'FlA+ANB+ANC+(BNA4BNB)*DHF4(BNC*CNA)*0MFiCCNB4CM 
4C)*dMG)
iCb*C1./C BDE*cnE))*CENA + ENB+ENC*KrNA+FNR)*0ME4(FNC*GNA}*DHF*CGNB*GN 

1C)*DMG)

CCa( 1#/C ADE*CDE ) )# C P N A+PN8 + p N C M Q N A4QNrn*DM£:+CQí.JC*RNA>*0MF*CRN8*RN

LA CELDA REDUCIDA 93

1C)*0MG)

WANC1 )s ARCq SCcA)

WAN(2)= ARCOSCCB)

WAN(3)= ARCQS(CC)

N=0

00 342 K=l/3
Cr s WANCJO

ERsABS(ER)

ES=ER*206264»8()62
EM=ER*3437.74677
EG=ER*57.295779
IEG=EG

CT=IEG*60

IR=EM“ET

FR»IR*60

CA=ET *60•

Es=ES-CCA+Fft )

IFCES*60O 343'3A4*344

344 E5=ES-6Q.

IRs IR+1

343 IFCIR-60) 345/ 346/ 346 

346 IR=i R-60 

IEG*ICG+1

345 CONTINUE 

M=K + N 

EDI(H)-IEG 

J=K+1+N 

EDIC J ) = IR 

L«J+1 

E0I(L)=ES

NsN + 2
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342 CONTINUE

PRINT 350/ AOL, ( E 0 IC M i ) / M L = 1 > 3)

350 FORMAT (15X/"A  s "/F8.5/1 OX/"ALFA s "/F 4.0 / F 3.0/F5.2 )
PRINT 347/ bDE/ (ED ICML)/ML»4/6)

347 FORMAT (15 X/m8 = " » F8 »5/10x*"BETA - "/p4 • O# F3 • 0/r5• 2 )
PRINT 343/C0E> <LDI(ML)/ML=7/9 )

348 FORMAT C l5X / "C  s "/F8.5/i OX/MG AM A = F4 . O' F3« O» F 5 . 7 »///>

GO TO H  

921 CONTINUE

T2=TIMEC2)/60.

T3=T2"T1 
PRINT 99999,T3

99999 f0RmATc 1 0 x,«TIEMPO EMPLEADO EN L* E jF-CUCION * " * F 1 0 . 5 > "  S E gUNDOS."*  

1/)
c a l l  e x i t

ENO
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UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE fjExlCO INSTITUTU OE GEOLOGIA * * * * * * *LABORATORIO oE CRlSTAlqGrAfI A * * * * * * *

MlNERALsTARL.INTERN.

CELDA ElEmEn TaL rMICÍA!.
A3 8.50500 ALCAS 135. O# 0.00
ü= O.5O5OO bTTAs 69.18. 0.00
C- 6.02100 GAMAs: 90. 0. C.00

VOLUMEN CE LA CELDA ELEMENTAL ItflCTAl e ?66.??58U

MATRIZ DE MCGlI

5(11) S(2?) S(33 ) 72.335025S(23) SC 31 ) SC12) -36.209952

MATRIZ ül 5ELLING
SC 23“) S C 1 3)
S(1A) S(2A)

CELDA RECOCIDA 
O V ;v

•2. 2. -2.
•2. 2. - 1 ••2. 2. 0 .-2. 2* 1*•2. 2* 2*-2. 1* - 2*•2. 1* -1.•2. 1. 0.-2. 1* 1*•2. 1* 2.-2. 0 . -2.'-2. 0. -1.-2. 0. 0*-2. 0. 1 •-2. 0 .* 2.
-2. “1. -2.-2. -1. -1.-2. -1. o.-2. -1. 1.-2. -1. 2.-2. -2. -2.-2. -2. -1.-2. -2. 0.-2. -2. 1.

SCi23
SC 34) *9 O» 435979

VECTOR
34.0320027 
28.647465524.0557727 
19.9421416 
17.0059613 
2 8.2193608 
23.2970231 
19.0177502 
15.9092378 
14.7321910 24.0656912 19.9498460 
Í7.oí 00000 
15.9119052 
17.0159406 
22.5089473 
19.9477186 
19.0177581 
19.9485251 
22.5103769 
24.0586362 23.2915574
24.0557727 
26.2177160

T2.?35025
1 8*100 9̂ 4

-36. 125q73

36*252441,
•0.000000

o» 000000• 10. 14 3443.
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2. -2. t
1 • 2. -2
1 • 2t -1
1 • 2. 0
1 • 2. 1
1 • 2. 2
i # 1 # -2
1 • 1. - i
1 • 1 • 0
1 • 1. 1
11 1 • 2
1 • 0* -2
1. 0. -1
1 • 0* 0
1 • 0. 1
11 Q. 2
1 • -1. -2
1 • -1 # -1
1 • -1 • 0
1 • -1 # 1
1 • "I# 2
11 -i2t -2
1 • -2. -1
1 • -2. 0
1 • *2 • 1
1 • -2. 2
0. 2. -2
0# 2. -1
0* 2. 0
Ot 2* 1
Ot 2. 2
0* 1. -2
0* It -1
0. lt 0
0. lt 1
0* 1« 2
0* Ot •2
0* 0* -1
0* 0# 0
0# 0* 1
Ot o. 2
Ot • i . -2
Ot -1. -1
Ot - l t 0
Ot -1. 1
Ot -1. 2
Ot -2. -2
Ot -2. -1
0* -2. 0
0. -2. 1
Ot -2. 2
11 2t -2
11 2t -111 2. 0
1 t 2* 1
11 2t 2
11 1* -2
1 t 1* -111 1« 0
11 1* 1
11 1. 2

BOLETÍN NÚMERO 94

2 9 . 4 7 1 3 7 5 1  
2 9 . 4 7 4 8 7 6 1  
2 4 . 0 6 1 7 0 0 5  
1 9 . 0 1 7 7 5 8 2  
1 4 . 7 2 7 0 4 4 9  
1 2 . 0 2 5 0 3 4 7  
2 2 . 5 1 4 9 6 0 3  
1 7 . 0 1 6 0 0 1 4  
1 2 . 0 2 7 8 0 6 4  

8 . 5 0 2 9 8 0 7  
8 . 5 1 0 9 4 5 4  

1 7 . 0 2 2 0 0 3 5  
1 2 . 0 3 2 8 4 5 6

8 . 5 0 5 0 0 0 0  
8 . 5 0 7 9 7 0 3

1 2 . 0 3 9 1 4 3 4
1 4 . 7 3 9 1 9 3 4
1 2 . 0 2 9 3 1 0 1
1 2 . 0 2 7 8 8 6 3
1 4 . 7 3 5 6 8 7 5
1 9 . 0 2 9 3 4 0 7  
1 7 . 0 1 2 0 2 ^ 8
1 7 . 0 0 8 5 1 7 4  
1 $ . 0 1 7 7 5 8 1
2 2 . 5 0 7 0 0 9 3
2 6 . 9 0 6 5 1 76
2 6 . 9 0 7 7 9 5 9
2 1 . 6 8 9 4 5 2 5
1 7 . 0 1 0 0 0 0 0
1 1 . 4 4 4 4 3 1 3
1 2 . 0 2 7 8 9 4 6  
1 9 . 0 3 1 1 4 5 1
1 3 . 4 5 3 8 9 7 9

8 . 5 0 5 0 0 0 0
6 . 0 1 3 9 4 7 3  
Q . 5 1 4 9 8 5 7

1 2 . 0 4 2 0 0 0 0
6 .0210000
0 . ooooooo
6.0210000

1 2 . 0 4 2 0 0 0 C
8 . 5 1 4 9 8 5 7
6 . 0 1 3 9 4 7 3
8 . 5 0 5 0 0 0 0

1 3 . 4 5 3 8 9 7 9  
1 9 . 0 3 1 1 4 8 1
1 2 . 0 2 7 8 9 4 6
1 3 . 4 4 4 4 3 1 3
1 7 . 0 1 0 0 0 0 0
2 1 . 6 8 9 4 5 2 5
2 6 . 9 0 7 7 9 5 9
2 6 . 9 0 6 5 1 7 6
2 2 . 5 0 7 0 0 9 3  
1 9 . 0 1 7 7 5 8 1
1 7 . 0 0 8 5 1 7 4  
1 7 . 0 1 2 0 2 7 8
1 9 . 0 2 9 3 4 0 7
1 4 . 7 3 5 6 8 7 5
1 2 . 0 2 7 8 8 6 3  
1 2 . 0 2 9 3 1 8 1  
1 4 . 7 3 9  1934
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1t Ot - 2 . 12.0391434
1. Ot - l t 8 . 5079703
l t 0. Ot 8 . 5050000l t c . l t 12.0323455
1. Ot 2* 17.0220035
1. - l t - 2 . 8 . 5109454
1# - 1 . - l t 8 . 5029807
l t - i . Ot 12.0278864
l t - 1 . l t 17 . 0160014
11 - 1 . z. 22 . 5149603
!• - 2 . - 2 . 12 .0250347
l t - 2 . • l t 14.7270449
l t - 2 . 0* 19.0177582
l t " 2 t l t 24 .0617805
l t - 2 . 2t 29 .4 / 48 7 61
2t 21 •2t 29 .4713751
2t 2t - l t 26 ,2177160
2t 2. 0* 24 .0557727
2t 2. l t 23 . 2915574
2. 2. 2 . 24 , 05363622t l t - 2 1 22 . 5103769
2t 1. - 1 . 19 .9485251
2 . l t Ct 19.0177581
2t l t l t 19 . 94771562. lt 2t 22.5039473
2. 0? - 2 . 17.0159406
2t Ot - l t 15 .9119052
2t Ot Ot 1 7 . Ql000002t Ot l t 19 . 94984602# Ot 2 1 24 . 06569122. •l t - 2 . 14 .73219102. - l t - l t 15.9092378
?t - 1 . Ot 19.01775322t -1* 1* ? 3 . ? 9 7 0 2 3 i
2t •l t 2. 28 .2193608
2t - 2 . - 2 . l 7 . 00596132t *2t - l t 19.9421418
2# - 2 . 0* 2 4 . r557727
2t *2t l t 28 . 84746552t - 2 . 2t 34.0320027

tos tres  vectores memores

0. i t l t 6 . 0139473
Ot •i# - l t 6 . 0139473

- l t 0« Ot 8 . 5050000Ot l t o. 8 . 50 5 00 00Ot Ct •11 6 . 0210000Ot Ot l t 6 . 02 1 00 00

t o s  V E C T O R S  OE l PRIMER OCIANTE CETER M In a Dq s  PoR EL PR qGRAMA

0. l t l t 6 . 0139473Ot l t 0# 0 . 5050000Ot 0# l t 6 . 0210000
NO SON vl»0ll$ P0R COR LAÑARE

* s pftEc,sn E<-ToiR LOS MAS CoWvCNlENtrs 0E entre t o s  OTROS mEnoRé s  calculados
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*£*****A********************************* *********************
VICTORES 0E L* CELDA REuu <̂ IDa E lEg IdOS PQR El IN vE ST T g AoOR

*********************

■ 1 .
o*
0.

1. 1. 
-1.

8.5029807 
6<C\39473 
6 . 0 2 1 0 0 0 0

N0 son viables POR SER COPLaN aRES.
ES PRECISO ELEGIR L^S MAS CONvEN IEN TES OF ENtRE LOS Q TROS MENORES CALCULADOS

********************************************************************************
VECTORES dC La CElqA REduCIqA ElEg Id OS por E, INvE sTTGAd0R

-1 . 1. 1 • 8.5029807
0* 1. 1. 0.0139473
0. 0. 1. 6.0210000

NO SON yl A ULES POR SLR cOplanarf s .

£ 5 pflFcISO E lE q Ir ios m As CQn Vf NIEn TEs DF ENTrE LOS OTROS mENORES CAl CULAqOS

*****************************************************************************
Je c TORE S dE la CFL°A «EDUCIDA ELEGIDOS Por El. i n v e s t i g a d o r

• 1 *
o.
o.

A-NGÜLOS CELDA RCOü c IOA

ALFA= 89.55.57.97 
UETA=110.A1.21.84 
GAMA* 69.20.44.46

1 • 1. 8.5029807
0* -1. 6.0210000
1. -1. 6. Qt 394 7 3

VOLUMEN de la celda red ucida 266.725817

vCrIfI cAGIOn De LA CELOa REdUĉ * POR LAS cONDI cIqNES OE EIsENSTEIN
las dim ension es A,„,c de la celda no Están en orden c r e ciente

NO TIENE TOOOS SUS ANquLOS A q uqOS NI Tq0os O bTu SOS,

EN SINTESIS/ ESTA cEl0A CALCULADA puFoE cONsIqEr a r sE COMO ReouctOA.
mat r i z OE niqgli

S(ll) 
S (2 3 )

S (22) 
S ( 3 1 )

S (3 3 ) 
S (12 )

J6.Í6756? 72.335025
0.060089 -12 .,93o49 36» 252A4i 

I8.041595

mat r i z de selling

sczn SCI3) SC12)
S (14 ) 5(24) 5(34)

C.O60089 
«*4l .4 1 6 1 O s -12.79.3o49

-90 .436 70 9 lfl.041595 
-2 3 .5 i 94 a,

LA CELDA REDUCIDA 9 9

l_A CELDA R̂ DOCIOA púRTENT A ONA RFo P TRIci*
SU NATr I /  DE TRANSFORMACION A LA CELD* ELEMENTAL DEFINITIVA ES 

l • O* O*/ O» 1. 0 ./  O* o» 1•

LA CORRESPONDIENTE CELDA ELEMENTAL DFfINITIvA ES OEl MISMO 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

Ve c TurC s DC L* CFl d* *E0 U C V  ELrGloOS pnR E| lNVESTtG»DOR

1 . 1 * 1 * 8.5029007
0. o. -i* 6.o2 1 0 0 0 0
0* 1 * i* 6.0139473

ANGULOS ctUlA RCOücIOA

ALFA= 90. 4. 2.03 
GETAa 69.18. 38.16 
GAMA» 69.20.44.46

v&cumen de la celda r e d u c i d a 266.725017

VCRIFI CA CI0<S Dc LA CE L ijA r e ÜUcioA por las cQNo i ci ONES o£ e i $e n $t e i n #

L S OIhENíIUNFS A,0,c bz u  rsTAN En ordEf. cqCclENTr

NO TIENE TOOOS sus a n GuLQs A g1)0Qs nI Tnnns 0tíTüS0S^

”N SINTESIS# ESTA rr.
- C ln* CALCULADA PUEDE CONSIDERARSE ;0Mn RC0UCI0Ai

MATRIZ nC NlGGLl

s ( 1 1 )sCZlj $(22) S (33 )
Sí 31> S(12 ) 36*167562 

*°»0*0089
72.335025
12.793049 36*252441 18.0415 9 5

MATRIZ |)C SELLING

S (23 ) 
S( 1 4 )

S(13)>̂(24) S (I 2 ) 
S ( 3 4 ) "O* 060089 

"67.002207
12.793049 -90.31 <5̂32 18*041595

"48.9854o?
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la CELDA REOUCIUA pERTCNFCE A una RFD P TRICLN

su MATRl 7 OE TRANSFORMACION A LA CELDA ELEMENTAL OEfÍNUIv* ES

1. 0. 0 s» 0 . 0. /  o* 0- 1.

CORRtspONDIERTC CtLOA ELEMENTAL DEFINITIVA ES DEL M1ShO TlpO,

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

VICTORES oE lA CElUA pEuyCIDA ElEgIOqs*PQR El INvEsTTqAOOR
>1 . 1 . 1 * 9.5029807
0. 0. 1 . 6.021000 00. - 1 . - 1 . 6.0139473

ANGULOS C^lCA REDUCIDA

ALFA- 9o . a . 2.o 3 
DETa=1lo,41.21.94 
CAMA*lio.39.15.54

vTJuVUAEN ni la celda REDUCIDA = Z66.725317

V^RIf IcA cIqN 0E la ft lqA RE0UcIdA POR LAS cDNoIcIONES de EIsENSTEIN. 

lAs oihensiW s a ,„,c ot la ctiDft no están en ord en c r e c i e n t e. 

E n SINTESIS# ESTA cELDa f.AL CULA DA PuE oE CONSIDERARSE c& mH

NATRI2 nK NIGGLI

sni)
SC2J) 5(22)

Sc3l>
S(33) 
SC 1 2 )

36 . 16756”?-O . 0 5 0 0 3 9
72.335025 

-12.793049
3 6 . 2 5 2 4 0 1

-13.041595

HATRí ¿ Qt SrLLxNO
se2 3 )5(14) 5(13)

S(?4)
S( 12) SC34) -O* 0*0089 

-5 .332 91 fl
-12.793049 
-54 .23 3 34)

-18.041595
-23.399303

REDUCIA­
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lA CELDA REDUCIDA PERTENFCE a una red p MONOCL 
su MATRI7 de transformación a la cElda elemental definitiva es 

I • 0. O# / O* 1. 0. 7 O* O. 1.

LA CORRESPONDIENTE celda ELEMENTAL OEf INITIvA es OEl mISmQ Tipo.
A s 6,01395 ALFA * 110.39.15.54
B * 8.50503 beta 3 90. 4. 2.03
C « 6 .0 210 0 gama * 110.4 1.2 1 .84

************************************************** **********•**♦*****•#«*******JtCTURES Of L« CfLO» REduCIüA Elfg1ü05 POR II lWvESTÍQAoDft
-1.o#
o#

1 • 1 . 8.5029807
0 . 1 . 6 .0 210 0 0 0
1 * 1 * 6.0139473

ANGULOS CELDA REDUCIDA

ALFA* 99.55.57.97 
BETA* 69.1 3 .38.16 
GAMA*110.39.15.54

yOLUMEN Dt LA CELDA REDUCIDA * 266.725817

vCRrricflĉ N Dc tA ccIda rédU^o* p o n  las condIĉ nfs ot ciscnstfin.
LAs DIMENSIONES A , b #c dE la cE l D* NO E$1AN En ORDEN CRECIENTE.

NO TICNC TODOS SUS ANGuLOS AGudOS Ni TnnHS OeTuStlS.
EN SlNTtSlS# ESTA CELDA C*LCULAüA püE OE CONSl OEftARSE cORT» «EDUCIDA*

MATRIZ Dt niogli

S(ll) S(22) S(33) 36.16756? 72.335o25 36.25244fS(23) S( 31 ) SC12) 0.0fi0089 12.793049 "18.041595

mat r i z de sel l i n g

S(23) SC 13) S( 12)SC14) S{2 4) S(34) 0. 060039 
-30.919016

1 ?.793049 
-54.353518

- 1 8.04 1595 
-4 9.t 055 79
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