Facultad de Ingenieria Catedra de Mineralogia

EJERCIO EXTRA CRISTALOQUIMICA

Temas: Cristaloquimica

Obijetivos:

1- Conocer los fundamentos de la cristaloquimica y los procedimientos utilizados para el célculo de la
formula estructural de los minerales.

Actividades

a) Dado el analisis quimico expresado en % en peso, seguir los pasos vertidos en las clases tedricas
para determinar la férmula estructural de los siguientes minerales:

Mineral Elemento |% en peso |[Peso Prop. Relacion
atémico Atémica atémica
Pirargirita |Ag 59.75 107.87
Sb 22.48 121.75
S 17.76 32.07
Pirquitasita |Ag 40.85 107.87
Zn 12.38 65.39
Sn 22.48 118.71
S 24.29 32.07
Freibergita |Ag 40.25 107.87
Cu 11.86 63.55
Fe 3.47 55.85
Sb 18.93 121.75
As 3.88 74.92
S 21.6 32.07
Franckeita [Fe 2.8 55.85
Sn 13.68 118.71
Sb 12.2 121.75
Pb 48.81 207.2
S 22.5 32.07
Miargirita |Ag 36.72 107.87
Sb 41.45 121.75
S 21.83 32.07

b) Nombrar un yacimiento de la provincia de Jujuy en el que se hayan encontrado todos los
minerales de la tabla de la consigna a.

c) Dado el analisis quimico expresado en % en peso, aplicar los pasos vertidos en las clases tedricas,
la bibilografia y las tablas presentadas al final de este practico, para determinar la férmula
estructural del siguiente minerale de la familia de las biotitas usando una base 110 (o 10 O + 2
OH):
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Prop. Corr AllV
% en peso |PesoMol. [Prop. Mol |Cation Prop. Oxi Base 11 O|Rel atomica |Al IV Al VI AlVI
Si02 37.7 60.09
Al203 14.45 101.962
TiO2 2.26 79.866!
Cr203 0.6 151.98
FeO 10.1 71.846
MnO 0.08 70.94
MgO 20.4 40.31
BaO 0.5 153.3394
Na20 0.71 62
K20 9.16 94.2
F 3.02 18.998
Cl 0 35.453
H20calc
(OH)
Total
Total (H20) suma O
OeqF,Cl Factor O
Total eq F,
1) cl

d) Definir la férmula estructural real completa de la mica determinada

e) Definir la solucién sdélida de la mica determinada en el ejercicio anterior en funciéon de sus
componentes Flogopita, Annita, Siderofilita y Eastonita. Luego, clasificar las micas analizadas en
el diagrama cuadrangular provisto mas abajo. Tener en cuenta que

e La relacion Fe/Fe+Mg se obtiene a partir de los cationes obtenidos en el calculos
de la formula estructura

e El Al utilizado en el diagrama es el Al total.

e El Al del diagrama corresponde a una base de 22 O, node 11 O, por lo que se debe
multiplicar el Al total obtenido en los ejercicios 1, 2 y 3 por un factor de 2.
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CONCEPTOS IMPORTANTES

Cristaloquimica:

Los minerales son compuestos quimicos inorganicos, ya sea como elementos nativos (Au, Ag, Bi, As, Hg,
Pt); o formando combinaciones (oxisales, sulfuros, oxidos, etc) de acuerdo a las Leyes Quimicas. Un
compuesto quimico es una combinaciéon de dos o mas elementos unidos por una fuerza de atraccidn
guimica y que se combinan en relacidn a sus caracteristicas electrdnicas, a sus pesos atdmicos o multiplos
de ellos. La férmula quimica de un mineral expresa la clase y nimero de atomos de los elementos que lo
conforman, pero no muestra la forma que estdan combinados los dtomos.

Para calcular la formula quimica de un mineral se parte de un analisis quimico el cual proporciona el
porcentaje en peso representado por cada elemento quimico presente en ese mineral. Luego, para
obtener la proporcién atémica de esos elementos, se divide el porcentaje en peso de los mismos por sus
respectivos pesos atémicos. La proporcion atémica de los elementos que constituyen un mineral estd
dada por una serie de nimeros decimales relacionados entre si por un divisor comun. La proporcién
atémica de un dado elemento constituyente de un mineral es entonces una cifra que resulta de la
multiplicacidn del divisor comuin por una cantidad X (aproximada), propia del elemento en cuestion para
el mineral en estudio. La cantidad X recibe el nombre de relacién atémica y expresa el nimero de dtomos
de un elemento dado presentes en la formula quimica empirica del mineral. La relaciéon atdmica se anota
como un subindice a la derecha del simbolo quimico del elemento constituyente en la formula quimica
del mineral. Cuando la relacién atdmica es igual a 1 se omite la anotacién del subindice.

En los minerales que contienen oxigeno (éxidos, silicatos, carbonatos, etc) los resultados de los andlisis
quimicos son expresados como porcentajes en peso de dxidos (moléculas conformadas por un elemento
cualquiera y oxigeno). En estos casos en vez de calcularse la proporcién atémica se calcula la proporcion
molecular, dividiendo el porcentaje en peso de cada oéxido por su respectivo peso molecular.
Posteriormente se calculan las relaciones moleculares de manera similar a la que se calcularon las
relaciones atémicas. Por ejemplo para el yeso el procedimiento seria el siguiente:

Cao 3158 56,08 0564907275 Aproximadaments |
s03 4701 80,08 (1587037962 Aproximadamente |
H20 21,19 18 1,177222222  Aproximadamente 2

La formula resultante de este ejemplo es Ca0S032H,0 que se escribe correctamente mudando el oxigeno
del cation hacia el anién para formar: CaS042H,0

En el caso de una solucidon sélida, muy comun entre los silicatos, los cdlculos se complican. Ademas de
calcular la proporcién molecular se deben calcular la proporcién catidnica (multiplicando la proporciéon
molecular por el nimero de cationes presentes en la formula del 6xido) y la proporcién de oxigenos
(multiplicando la proporcién molecular por el nimero de oxigenos presentes en la formula del 6xido). La
suma de las proporciones de oxigenos (oxigenos reales) de cada oxido da como resultado el nimero total
de oxigenos. La base normal de oxigenos se calcula dividiendo la proporcién catidnica por el nimero total
de oxigenos y multiplicandola por la cantidad de oxigenos de la férmula ideal del grupo mineral del que
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forma parte la solucién sélida en estudio (piroxeno, olivino, plagioclasa, etc). En la siguiente tabla se
presentan el nimero de oxigenos utilizados para la normalizacién de los principales grupos de silicatos

Mineral Oxigenos Cationes Mineral Oxigenos Cationes

Anfibola 23 Andalucita 20

Apatito 25 Biotita 11

Carbonatos 6 Clomnta 14

Epidota 13 Feldespato 8

Granate 12 Kyanite 5

Muscovita 11 Olivino -

Piroxeno 6 Sillimanita 5

Esfeno 12 Espinela -

Topacio 20 Vesubianita 50
Wollastonita 18 Circon 16

La relacion atémica debera parecerse la de la férmula estructural ideal del grupo mineral en cuestion. La
asignacion de sitios estructurales esta sujeta a investigacidon y debate, siendo posible encontrar en la
literatura diferentes esquemas para llenarlos. Los cationes se asignan en el orden indicado en la siguiente
tabla para la férmula estructural de cada mineral:

Mineral Formula Asignacion de Sitios
Anfibola Ay M4,M1235Tg0»(0OH), T=S1 Al
M123 = Al, T1, Fe, Mg. Mn
M4 =Na. Ca
A=Na K
OH=F, Cl, OH

Andalusita M;S1:04 M=Al Cr. V,Fe, Mg. T1. Na, Ca. K. Ga,
Mn

Apatito A1o(X0s)s(OH), X=P.SiLV.As. S
A =Ca, Sr. Ba, REE, Y, Na
OH=F, CL, OH

Biotita A1M3T4010(OH)3 T=S1 Al
M=Mg. Fe,Mn, Cr, T1, Zn. V
A=K Na Ba
OH=F.ClL OH
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Carbonato

Epidota

Feldespato

Granate

Kyanite

Muscovita

Olivino

Piroxeno

Sillimanita

Esfeno

Espinela

Topacio

Vesuvianita

Wollastonita

Circon

M(COs),

A4B4(S104)s(OH),

A T>S1,05

X5Y,Z:0;,

S1,M,0s

AM,T40,0(0H),

M1;M2,S1,04

M2:M1:,T206

S1;M>0s

S1,M1,;M2,(OH)s

AB04

M;T;04OH),

A';0AlsAlFesB;S1:806:(OH)o

M;T:05

S1,M;04
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M =Ca, Mg, Fe, Mn, Sr

A=Ca REE.S1.Y
B=Al Fe.Mn. V

T =Si. AL Fe*™
A =Na. K, Ca, Sr, Ba. Rb. Pb. Eu

Z=S1,AlLFe T1P
X=Mg.Fe.Ca.Mn. Y. Zn
Y=Ti Al Fe.Cr. V,Sn. Zr

M=AL Cr, V.Fe, Mg T, Ca, Na.K

T=AlS:

M = Al Mg. Fe, Mn. L1
A=K Na, Ca Ba Rb, Cs
OH=F. Cl. OH

M1 =Mg, Fe. N1, Cr
M2 = Ca. Mn. Mg, Fe. N1. Cr

M1 = Al, Cr. Fe. Mg, Mn, Sc. T V
M2 = Ca, Na, Mn. Mg. Fe, Ni
T=Si. Al

M=Al Cr, V,Fe, Mg, T1, Ca,Na. K

M1 =Al Fe, Zr. Mg. Nb, Ta, V. Cr. T1
M2 =Mn. Na, REE. Y. Ba. Sr. Ca
OH=F, Cl. OH

A =Fe, Mg. Mn, Ni. Ti. Zn
B = Al Cr, Fe. Mg, Mn, Ti. V

T=SL AL Ti
M = Al Fe, Mg, Ca
OH=F.OH

B =Mg. Fe
AlFe=Al Fe. T1
A'=Ca.K. Na
OH =F.OH

T =S1. Al Fe
M=Mg. Fe. Mn. Na. Ca. K

M = Al Zr. Hf Fe. Mg. Ti. Nb, Th. REE.
Ca.Cu.Na.U.Mn. K. Y Si=Si. P

En los analisis con F y/o Cl, deben obtenerse:
1) las proporciones moleculares de Fy Cl.
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2) multiplicarlas por el factor O obtenido de los demas dxidos (no hay que calcular ni proporcién
catidnica ni proporcidon de oxigenos para estos dos elementos, ya que no son cationes y
tampoco 6xidos!): estos valores siempre ocuparan parte del sitio correspondiente al OH (ver
tabla con férmulas ideales mas arriba).

3) Para calcular cuanto OH ha sido sustituido por F y Cl, se restan los valores de F y Cl obtenidos
en (2) del nimero ideal asignado al sitio OH para el mineral dado, a fin de determinar el
contenido real de OH del sitio.

4) Se puede calcular el contenido de H20 de cualquier mineral que la contenga [H20(OH) calc]
aunque el analisis carezca del dato (ni la microsonda ni el SEM con EDS permiten determinar
H20). Para ello debemos multiplicar el valor de OH real (semejante al obtenido en 3) por
9,0076 para obtener los moles de H en el sitio OH y dividir este resultado por el factor de
conversion (factor O). Este numero se suma al total analitico original. Los oxigenos
equivalentes a F y/o Cl (O eq F, Cl) se calculan multiplicando los moles de F por 0,4211 vy los
moles de Cl por 0,2256, y los equivalentes de oxigeno para el F y Cl se restan del total
analitico.
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