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Resumen: Exceptuando los elementos nativos, los minerales estan compuestos por dos o
mas elementos. Las férmulas minerales son recalculadas a partir de los resultados de
andlisis quimicos cuantitativos e indican las proporciones atdmicas de los elementos
constituyentes. La gran mayoria de los minerales muestran grandes variaciones en
composicion dentro de las posiciones atdmicas estructurales, p.ej. la esfalerita, ZnS,
presenta un amplio intervalo en su contenido en Fe que sustituye al Zn.
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CALCULO DE FORMULAS CRISTALOQUIMICAS DE SULFUROS

Las composiciones quimicas de los minerales se presentan habitualmente en forma
de andlisis quimicos. Para realizar el calculo de la formula cristaloquimica de los minerales
conviene distinguir entre aquellos que no presentan oxigeno en su composicion (sulfuros,
halogenuros, etc.) y los que si contienen oxigeno (carbonatos, sulfatos, silicatos, etc.). En
el primer caso, los andlisis se dan en porcentajes en peso de los distintos 4tomos, lo cual
permite calcular las proporciones atémicas de los elementos presentes.

Para calcular la formula de un sulfuro (o cualquier otro compuesto sin oxigeno) a
partir de su analisis quimico se pueden seguir los siguientes pasos:

e Buscar en la tabla periddica el valor del peso atdmico de cada elemento.

e Dividir el porcentaje en peso de cada elemento por su correspondiente peso
atémico.

e Los valores resultantes han de reducirse, si es posible, a nimeros enteros,
teniendo en cuenta el nimero de aniones (azufre en el caso de los sulfuros).
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A continuacidn se presenta un ejemplo:
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Elemento % peso Peso atomico Proporcion Ato,mos por
elementos formula
Cu 34,62 63,54 0,545 1
30,43 55,85 0,545 1
34,94 32,07 1,089 2
Total 99,99

Por tanto, la formula del mineral analizado seria: CuFeS,

CALCULO DE FORMULAS CRISTALOQUIMICAS DE MINERALES CON OXiGENO

En los minerales con oxigeno (silicatos, carbonatos, sulfatos, etc.) los andlisis
guimicos se presentan como porcentajes en peso de los éxidos de los distintos
elementos. El calculo de la férmula en este caso debe hacerse en relacién al peso
molecular de los distintos oxidos. Ademas, es preciso considerar las posiciones que
ocupan los diferentes elementos en la estructura. Para ello, se deben agrupar aquellos
cationes que ocupan una misma posicion en la estructura del mineral y ordenarlos segin
un tamafio de radio iénico decreciente hacia la derecha. En la formula del mineral
primero se escriben los cationes de acuerdo con la regla precedente vy, finalmente, los
aniones que se encuentran en la estructura.

A continuacioén se presenta un ejemplo:

. L < Ne

Ot g | T | TR TR | menin | s
MgO 0,17 40,30 0,004 0,004 0,004 0,008

FeO 1,18 71,85 0,016 0,016 0,016 0,032
MnO 8,10 70,94 0,114 0,114 0,114 0,234
Cao 47,11 56,08 0,840 0,840 0,840 1,723

CO, 42,90 44,01 0,975 0,975 1,950 2
Total 99,46 N2 de oxigenos por formula unidad: 6 2,924
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La proporcion molecular se obtiene dividiendo el porcentaje en peso (segunda
columna de la tabla) por el peso molecular del éxido correspondiente.

La proporcién catidnica se obtiene multiplicando la proporcién molecular por el
numero de cationes en la molécula del éxido.

La proporcién de oxigeno se obtiene multiplicando la proporcién molecular por el
numero de oxigenos en la molécula del dxido.

A partir de la suma de las proporciones de oxigeno (en este caso, 2.924) se calcula
el valor de normalizacién, que es el resultado de dividir el nGmero de oxigenos por
formula unidad en el mineral (6 para los carbonatos; 4 para los sulfatos) por esa
suma.

La dltima columna corresponde al nimero de cationes por férmula unidad y es el
resultado de multiplicar las proporciones catidnicas de cada uno de los elementos
por el valor de normalizacion (en este caso, 6: 2.924 = 2.052).

Por tanto, la formula del carbonato analizado seria:

Ca1.723Mng 23aF€0,032M80.008(CO3);

REPRESENTACION GRAFICA DE LA COMPOSICION MINERAL

Las representaciones minerales suelen ser Utiles en minerales que constituyen

soluciones sélidas o que muestran ciertas sustituciones quimicas en su estructura. Como
éste es el caso de la mayoria de los minerales existentes en la naturaleza, estos diagramas
son habitualmente utilizados en mineralogia y petrologia.

En primer lugar sera necesario elegir los componentes quimicos que forman la
fase mineral que queremos representar.

Para la representacion utilizaremos la proporcion molecular o atémica de los
componentes. Es importante tener en cuenta que si sdlo son dos los
componentes, la representacion se hace en un diagrama de barras horizontal
donde los extremos indican el 100 % de un componente dado.

Desde cada vértice (100 % del compuesto en él representado) y hasta la arista
opuesta (0 % del compuesto representado en el vértice opuesto) existen nueve
lineas paralelas que representan sucesivamente los porcentajes de composicién
90-80-70-60-50-40-30-20-10. El punto donde se crucen las tres lineas que
representan el % en composicidon de cada uno de los compuestos de los vértices,
es el punto que representa el mineral problema.
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PRACTICA
1. Ejercicio de calculo de férmula quimica de sulfuros:

Se han analizado una serie de sulfuros, cuyas composiciones quimicas, expresadas
en porcentaje en peso de los distintos elementos, se presentan en la siguiente tabla:

A partir de los datos que se dan a continuacion, se pide:
a. Calcular la férmula de cada uno de esos sulfuros.

b. Identificar a qué mineral corresponde cada una de las férmulas.
c. Proyectar la composicion de esos minerales en el diagrama triangular.

ANALISIS 1
flemento | %peso | pesoatomico | GERRTCY | ETIRRYY
Cu -
Fe 46,54
S 53,45
Total 99,99 FORMULA:
ANALISIS 2
tlemento | %peso | pesoatomico | GIRRTCH | METERYY
Cu 66,46
Fe -
S 33,54
Total 100,00 FORMULA:
ANALISIS 3
tlemento | %peso | pesoatomico | GRTCY | METIRRYY
Cu 79,85
Fe -
S 20,15
Total 100,00 FORMULA:
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ANALISIS 4

flemento | %peso | Pesoatomico | (oRAER | AERAEROT
Cu -
Fe 61,05
S 38,95
Total 100,00 FORMULA:
ANALISIS 5
tlemento | %peso | pesoatomico | (IRRTCY | METIERSY
Cu 63,31
Fe 11,13
S 25,56
Total 100,00 FORMULA:
S
k¥ k¥ k) k7 LY k73

Cu
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2. Ejercicio de cdlculo de formula quimica de carbonatos:

Se han analizado una serie de carbonatos, cuyas composiciones quimicas,
expresadas en porcentaje en peso de los distintos dxidos, se presentan en tablas a
continuacién.

A partir de estos datos, se pide:
a. Calcular la férmula de cada uno de esos carbonatos.

b. Identificar a qué mineral corresponde cada una de las férmulas.
c. Proyectar la composicion de esos minerales en el diagrama triangular.

ANALISIS 1

Oxdo | %Pe50 | 1 iicriar | motecular | catonica | deonigeno | pi
MgO | 47,10

FeO 0,60

MnO 0,10

Cao 0,10

CO, 51,93

Total | 99,83 | N2 de oxigenos por formula unidad:

FORMULA:

ANALISIS 2
Oxdo | %Pe50 | 1 giciar | motecudar | catonica | deonigeno | ol
MgO | 19,37
FeO 34,64
MnO 0,79
Cao 0,81
CO, 43,48
Total | 99,09 | N2de oxigenos por formula unidad:

FORMULA:

116



Reduca (Geologia). Serie Mineralogia. 3(4): 111-118, 2011.
ISSN: 1989-6557

ANALISIS 3
crida | spesa | i | oo e poncen | ™
MgO | 19,37
FeO 34,64
MnO 0,79
Cao 0,81
CO, 43,48
Total | 99,09 | N2 de oxigenos por férmula unidad:
FORMULA:
ANALISIS 4
I el el Pl i
MgO | 19,37
FeO 34,64
MnO 0,79
Cao 0,81
CO, 43,48
Total | 99,09 | N2 de oxigenos por férmula unidad:
FORMULA:
ANALISIS 5
Ouida | spesa | rere, | ool | Pt e
MgO | 19,37
FeO 34,64
MnO 0,79
Cao 0,81
CO, 43,48
Total | 99,09 | N2de oxigenos por férmula unidad:
FORMULA:
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ANALISIS 6

Grida | %5050 | neroe | vt | e | oo | " ctone
MgO | 19,37

FeO 34,64

MnO 0,79

Cao 0,81

CO, 43,48

Total 99,09 | N2 de oxigenos por formula unidad:

FORMULA:

CaO

LY LY LY k¥ LY LY. LY LY LY

MgO FeO

Recibido: 23 marzo 2011.
Aceptado: 11 octubre 2011.
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