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1. Objetivos propuestos en la presentacion del proyecto

El objetivo general del proyecto MODELOS ESTRUCTURALES 3D DE LOS
ELEMENTOS DEL BLOQUE p DEL METAL AL NO METAL era desarrollar modelos
tridimensionales de las estructuras cristalinas de las formas alotropicas estables en
condiciones ordinarias de los elementos del bloque p del sistema periédico (SP) para su
impresion en 3D.

A lo largo de nuestra experiencia docente impartiendo asignaturas que, de distintas
formas y en diferentes contextos, incluyen estructuras cristalinas, hemos constatado la
enorme dificultad del alumnado para la compresion de las mismas. A nuestro entender,
el principal problema radica en la visualizacion en 3D de las estructuras de los elementos
y compuestos. Para solucionar este inconveniente se propuso la creacion de modelos
3D de las estructuras gue adoptan los elementos no metdlicos. Estos modelos podran
ser utilizados en la asignatura de Quimica Inorganica | que se imparte en segundo y
tercer curso del grado de Quimica y del doble grado en Quimica y Bioquimica,
respectivamente.

Utilizar modelos 3D para el aprendizaje de las caracteristicas estructurales no es algo
novedoso, pero la mayor parte de estos son representaciones de estructuras de solidos
metalicos o sus combinaciones (sales idnicas). Para los elementos no metalicos, o en
general, del blogue p, no disponemos de modelos 3D accesibles, con la excepcion del
C diamante (estructura tipo blenda, ZnS cubico), y es en este aspecto en el que incide
este proyecto

Este objetivo general se desglosé en los siguientes objetivos especificos:

1. Seleccion de las estructuras cristalinas a estudiar.

2. Seleccién del modelo estructural mas adecuado para visualizar las estrechas
relaciones estructurales entre los elementos de un mismo grupo y un mismo
periodo resaltando la conectividad, por distintas interacciones, entre atomos y/ o
poliedros de coordinacion.

3. Disefo e impresion de los modelos tridimensionales anteriormente citados.

4. Difusion de los modelos generados. Estaba planeado que todo el material
(archivos y modelos 3D) se pusiera a disposicion de los alumnos a través del
Campus virtual de la asignatura. Asimismo, que la divulgacién cientifica se
realizara a través de distintas plataformas de la UCM y de la UAM.



2. Objetivos alcanzados

A pesar de no tener financiacion para el gasto de impresion y uso de las impresoras 3D,
se han podido realizar y completar algunos de los objetivos del proyecto. Los mas
relevantes son:

1- Seleccion de las estructuras cristalinas a estudiar. Se ha realizado un estudio
pormenorizado de las posibles estructuras necesarias para explicar los
diferentes temas de las asignaturas que ha concluido en la seleccion de un
conjunto de estructuras de interés didactico que permiten establecer relaciones
estructurales entre las formas alotropicas dentro de un grupo y un periodo del
bloque p del SP.

2- Seleccion del modelo estructural adecuado. Se han encontrado las
proyecciones de las estructuras mas adecuadas para visualizar las relaciones
estructurales entre los elementos de un mismo grupo y periodo.

3- Disefio y prueba de impresion. Se ha disefiado el modelo digital tridimensional
de una estructura y se ha realizado su impresion 3D para evaluar el
procedimiento a seguir con las demas estructuras.

3. Metodologia empleada en el proyecto

La metodologia empleada para la realizacion de este proyecto se divide en las
siguientes etapas:

1-Reunidn inicial para la seleccion de las estructuras: Todos los miembros del
equipo nos reunimos para concretar los modelos estructurales que se imprimiran en 3D.
En esta primera reunion se plantearon los problemas que el alumnado tiene en la
visualizacién de las estructuras cristalinas. Con el fin de solventar los problemas
detectados se decidié qué estructuras y proyecciones son mas convenientes reforzar
mediante la impresién 3D de las mismas para mostrar y manipular en el aula.

2-Recopilacién de la informacion cristalografica: Se recopil6 la informacion
cristalogréafica (ficheros cif) de las estructuras acordadas, utilizando bases de datos de
cristalografia (COD, Crystallography Open Database).

3- Elaboracién de modelos digitales 3D: Se elabor6 un modelo digital 3D, el mas
sencillo, de la estructura de carbono diamante, con el programa OpenScad (programa
gratuito multiplataforma que permite la parametrizacién de los modelos de forma muy
sencilla). El objetivo era evaluar sus posibilidades para la planificacién del resto de
estructuras.

4- Prueba de concepto: Se seleccioné e imprimié en 3D el modelo digital del carbono
diamante utilizando el programa gratuito OrcaSlicer. Con este programa se ha buscado
la orientacibn que crea menos soportes en las estructuras y, ademas, que fueran
facilmente removibles.



4. Recursos humanos
Este proyecto ha contado con los siguientes participantes:

Maria Hernando Gonzélez, profesora titular del departamento de Quimica Inorganica y
responsable de este proyecto.

Marina Parras Vazquez, catedratica del departamento de Quimica Inorganica.
Directora del CAl de difraccion de Rayos X.

Aurea Varela Losada, profesora titular del departamento de Quimica Inorganica con
una dilatada experiencia en la imparticion de asignaturas de Quimica Inorganica.

Emilio Matesanz Saez, técnico de la unidad de difraccion de rayos X. Es especialista
en determinacion estructural por difraccion de RX de materiales policristalinos y de
monocristal y tiene amplia experiencia en actividades de divulgacion cientifica
relacionadas con este tema.

Jorge Sanchez Marcos, (PDI externo a la UCM) profesor del departamento de Quimica
Fisica Aplicada de la Facultad de Ciencias de la Universidad Autnoma de Madrid, con
experiencia en generacion de modelos tridimensionales digitales e impresion 3D.

Daniel Gutiérrez Martin, estudiante de doctorado y colaborador docente del
Departamento de Quimica Inorganica de la Facultad de Ciencias Quimicas de la UCM.

5. Desarrollo de las actividades

A continuacion, se desarrollan en detalle las diferentes actividades realizadas en el
marco del proyecto:

1-Eleccion de las estructuras

Los profesores que participan en este proyecto han impartido durante muchos afos la
asignatura de Q. Inorganica | y han detectado, de manera sistematica, una cierta
dificultad a la hora de entender las estructuras cristalinas de los elementos del bloque p
del Sistema Periédico y, aln mas, las relaciones que existen entre ellas. Por ello, y con
el objetivo de facilitar el aprendizaje de los alumnos en este aspecto, emprendimos este
trabajo seleccionando estructuras representativas de elementos de distintos grupos del
SP.

En particular, para ilustrar la relacion estructural existente entre las distintas formas
alotrépicas de los elementos no metalicos comenzamos seleccionando elementos de un
mismo periodo (periodo 2 del Sistema periddico) desplazandonos desde el grupo 14
hasta el 16. Se seleccionaron las siguientes estructuras: i) del grupo 14, el carbono
diamante, ii) del grupo 15, el fésforo negro romboédrico vy iii) del grupo 16, el selenio.
Estas estructuras son representativas de cada uno de los grupos considerados: en el
grupo 14, la forma alotrépica de alta presion del carbono, las de silicio y germanio en
condiciones ordinarias y la del estafio a baja temperatura presentan estructura tipo
diamante. En el grupo 15, aunque con significativas diferencias, el arsénico, antimonio
y bismuto presentan estructura tipo P negro y, por ultimo, en el grupo 16, el teluro es
isoestructural con el selenio; ademas, esta estructura guarda una estrecha relacién con
la del polonio.

2-Recopilaciéon de la informacion cristalografica:

El primer paso fue descargar los ficheros CIF (Crystallographic Information Framework)
de las estructuras seleccionadas utilizando la base de datos ICSD (https:/icsd.fiz-
karlsruhe.de/search/basic.xhtml). Estos archivos contienen la informacion cristalografica
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detallada y necesaria para visualizar las estructuras y, por tanto, para la elaboracion de
los modelos 3D.

En la Figura 1 se muestra la red tridimensional del C diamante, la laminar del P negro y
las cadenas del Se, ilustrando la tendencia a la disminucion de la dimensionalidad al
desplazarnos en un periodo de izquierda a derecha.
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Figura 1. Estructuras correspondientes al (a) C giamante, (D) P N€gro romboedrico Y (C) S€ gris-

Con esta representacion es facil describir la estructura de cada forma alotrépica, pero
no resulta sencillo establecer las relaciones que existen entre ellas. Por ello, el siguiente
paso es buscar la proyeccién mas adecuada para resaltar las analogias y diferencias
entre éstas. Esta recopilaciéon sigue el camino descrito en la referencia: Ulrich Mdller,
Inorganic Structural Chemistry, Wiley, ISBN-13:978-0-470-01864-4.

3-Eleccion de la proyeccién de la estructura.

Para facilitar la visualizacién, como primer paso hacia la comprension y el aprendizaje
del alumno, de las estrechas relaciones estructurales que pueden establecerse entre las
estructuras del C diamante, la del P negro y la del a-Se, empezamos por representar la
estructura del diamante a lo largo de la diagonal del cubo, es decir, de la direccion [111]
(Figura 2a). En esta proyeccion la estructura del diamante puede describirse a partir de
una secuencia ABC de capas plegadas formadas por hexagonos de atomos de carbono.
Cada C se une a 3 atomos de la misma capa y uno de la capa adyacente por enlace
covalente resultando un indice de coordinacion 4 para cada 4tomo, en un entorno
tetraédrico, y un sdlido de red tridimensional.
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Figura 2. (a) Estructura tridimensional del Cgamante @ l0 largo de la direccién [111] de la
celda unidad. Se sefiala en rojo el entorno tetraédrico del C. b) Estructura idealizada del
Pregro romboedrico (2D) generada a partir de la estructura 3D del diamante.

A partir de este modelo, se puede derivar de manera sencilla la estructura del fésforo
romboédrico (grupo 15). Al movernos en la tabla periddica desde el grupo 14 al grupo
15, la configuracion electrénica mas externa de los &tomos pasa de ns?np? a ns?np3, de



forma que el indice de coordinacién pasa de 4 en el diamante a 3 en el P, hay un enlace
covalente/atomo menos, resultando un entorno piramidal (trigonal) para el fésforo y una
estructura laminar (bidimensional). El &ngulo de enlace disminuye de 109.5° a 95.8°, lo
gue se refleja en un mayor plegamiento de las capas (ver Figura 2b). Comparando los
modelos estructurales de la figura 2(a) y (b), puede apreciarse la sencilla relacion
estructural existente entre ambas formas alotropicas (se ha mantenido en el P la
distancia y angulo de enlace del C diamante). Las uniones entre atomos de distintas
laminas estan marcadas con linea méas débil para indicar que no hay enlace covalente
sino fuerzas de van der Waals. Se han seleccionado estas dos proyecciones de las
estructuras para la creacion de los modelos digitales y su posterior impresion 3D. La
manipulacién de estos modelos tridimensionales en el aula contribuira a una mayor
compresion de las mismas.

Siguiendo esta idea, puede establecerse la relacion estructural entre los al6tropos del
grupo 15 y 16. La configuracion electrénica de los elementos de este grupo, ns?p*,
resulta en un indice de coordinacién 2 para el Se y Te que adoptan una estructura en
cadenas (1D). Como puede verse en la Figura 1c, la estructura de ambos elementos
puede describirse como cadenas helicoidales de atomos de Se (Te) en las que cada
atomo se une por enlace covalente a otros dos con un angulo de enlace que se va
aproximando a 90 ° (103° para el Se). Estas cadenas, se sefialan en color verde en la
proyeccion [111] de la estructura diamante (Figura 3). Nuevamente, se mantienen las
distancias y angulos de enlace de la celda diamante, aunque es facilmente reconocible
la estructura real del Se. El correspondiente modelo digital que se genere presentara las
mismas caracteristicas que se muestran en la figura de la proyeccién. Ademas, se
imprimira en 3D la cadena helicoidal de atomos.
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C diamante Cadenas helicoidales
Figura 3. Generacion de las cadenas helicoidales caracteristicas de los elementos del
grupo 16 a partir de la estructura tridimensional del Cgiamante-

La manipulacion fisica, en las proyecciones seleccionadas, de estos modelos
tridimensionales en el aula permitira a los estudiantes comprender las relaciones
estructurales tanto dentro de un mismo grupo como entre diferentes grupos. Esta
variacién estructural puede relacionarse con la estructura atomica de los atomos de
cada elemento y, por tanto, de su situacién (grupo y periodo) en el sistema periddico.

4- Generacion del Modelo Digital

Se generd un modelo digital del carbono en forma de diamante utilizando el programa
OpenScad (figura 4a). Este software gratuito y multiplataforma permite la
parametrizacion sencilla de los modelos, facilitando la creacion de estructuras
detalladas y precisas.

5- Prueba de Impresion 3D

Como prueba de concepto, se seleccioné el modelo del carbono en forma de diamante
y se procedio a su impresion 3D (figura 4b). Para ello, se utilizo el programa gratuito y



multiplataforma OrcaSlicer, que permite optimizar la orientacion de la impresion para
minimizar los soportes y facilitar su remocion. La impresion se realizé con la impresora
Bambu X1 Carbon. Todos los miembros del equipo cubrieron los gastos de material
fungible con fondos propios, demostrando su compromiso con el proyecto y con la
mejora de la ensefianza de las estructuras cristalinas.

Figura 4. a) Modelo digital del carbono en forma de diamante. b) Modelo del Cgiamante
impreso en 3D.

6. Anexos



