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Principios de Laves
Para racionalizar las estructuras ionicas |

debemos tomar en cuenta:

1. El espacio se ocupa de la manera mas |
eficiente posible. |

2. La simetria que se adopta es la mas alta //

posible. Fritz Laves
(1906-1978)

3. El numero de conexiones posibles entre los
componentes sera el mas alto posible.



NaCl, sal de roca, halita

Oo,

Otros ejemplos:

Numeros de
Coordinacion:

Nat =
Cl- =
Numero de

atomos:

Nat =
Cl- =

Z =

NaF, NaBr, Nal, NaH, haluros de Li, K, Rb; CsF, AgF, AgCl, MgO,

Cao, SrO, MnO, CoO, NiO, MgS, Cas, BasS.









ZnS, blenda o esfarelita

Ik

= \/

“, ¢
CS

Otros ejemplos:
Diamante, Si, B-cristobalita (SiO,)

(;Qﬁ&\

Numeros de
Coordinacion:

Zn%t =
S$* =

Numero de
atomos:

Zn2+ —
S* =

Z =















Ca FZI fluorita Numeros de

Coordinacion:
I Ca2+ —
F- =
Nimero de
. atomos:
‘ Ca2+ —
F- =
w “*

Otros ejemplos:
Fluoruros del grupo IIA, BaCl2, dioxidos de metales £




@







K,0, antifluorita

Otros ejemplos:

Numeros de
Coordinacion:

K+ =

0%

Numero de
atomos:

Kt =

0%

Z =

Oxidos y sulfuros del grupo IA, de la forma M,X, excepto Cs.






BaTiO;, oxido doble, perovskita

Ba2+

o~

Numeros de
Coordinacion:

Ba2+ —
Tt =
0> =

Numero de
atomos:

Ba2t =
Tit =

0% =

Z =












Nimeros de
MgAl,O,, otro oxido doble, espinela Coordinacion:

Mgz+ —
A3+ =
0 =

Numero de
atomos:

Mgz+ —
A3+ =
0> =

Z =







Mg+2

Al+3



CsCl, cubica primitiva*

Otros ejemplos:

Numeros de
Coordinacion:

Cst =
Cl- =

Numero de
atomos:

Cst =
Cl- =

Z =

CsBr, CsI, halogenuros de amonio, excepto NH,F, TICI, TIBr, TICN,

CsSH, CsSeH.
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Cubica NaCl

(ccp) K,O (antifluorita) 1 1
CaF, 1 1
ZnS (blenda) 1
CdCl, /2
BaTiO; (perovskita) V4

—h

MgAl,O, (espinela) /2 1/4 1/4






NiAs, niquelina

AS

Numeros de
Coordinacion:

As =
Ni =

Numero de
atomos:

As =
Ni =

Z =
















ZnS, wurtzita

Numeros de
Coordinacion:

Zn2+ —
S =

Numero de
atomos:

Zn2+ —
S =

Z =




1






cdI,

Numeros de
Coordinacion:

Cd>* =
I =

Numero de
atomos:

Cd?* =
I =

Z =






TiO,, rutilo

Numeros de
Coordinacion:

Tit+ =
0% =

Numero de

o atomos:

Ti¢+ =

0% =

Z =



TiO,, rutilo

Numeros de
Coordinacion:

Ti¢+ =

0% =

Numero de

‘ atomos:

Tit+ =

0% =

Z =



TiO,, rutilo




Al,O,, corindén
Numeros de
Coordinacion:
&
= A|3+ —_—
2= -
— i))/_,_,———Vacancy 0% =
W @ Numero de
) C atomos:

| AT Al3+ =

ok \“::QQ o =
O A13+©f@% J/JO* z =
, _
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Hexagonal NiAs

(hcp) ZnS (wurtzita) 1
Cdl, /2
TiO, (rutilo) * [z



REGLAS DE PAULING

1. Poliedro de coordinacion. Alrededor de cada cation
se forma un poliedro de coordinacion con los aniones y
viceversa. Sera estable solo si el cation esta en contacto

CON SUS aniones vecinos.
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2. Principio electrostatico. En una estructura estable el
orden debe ser tal que se conserve |la electroneutralidad
local.




3. Comparticion de poliedros. La estabilidad de Ia
estructura depende de las uniones entre poliedros. El efecto
es mayor cuando el cation tiene mas carga y menor numero
de coordinacion.

Vértice > Arista > Cara




4. Principio de parismonia (homogeneidad). Atomos
quimicamente similares tienden a adquirir estructuras
similares, esto es, entornos similares.

Todas las reglas tienden a maximizar las interacciones de
atraccion cation-anion.

Y minimizar las repulsiones cation-cation y anion-
anion.



5. Evasion de cationes. En una estructura que contienen
varios cationes, aquellos con mayor estado de
oxidacion y bajo numero de coordinacion tienen a no
compartir elementos del poliedro entre si.




