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Resumen

La vasta informacion estructural obtenida a partir de los estudios de los materiales cristalinos se
puede considerar el pedestal de los grandes descubrimientos logrados por la ciencia desde
principios del siglo XX. Como reconocimiento a estos aportes se ha concedido un total de 29
Premios Nobel, y por su importancia, la Asamblea General de Naciones Unidas proclamé
el 2014 “Afo Internacional de la Cristalografia”. La materia cristalina, aunque no perfecta,
continuard siendo la red natural para difractar los rayos-X. El cristal seguira constituyendo el
medio donde encontrar la informacién mas precisa, a partir de la cual continuemos
construyendo materiales; la base de informacion para realizar estudios estructura-actividad y
explicar la reactividad quimica y propiedades cataliticas de muchas sustancias de interés. Con
este trabajo se pretende resaltar los logros mas importantes y reconocer los aportes de todos los
que han trabajado en esta area del saber cientifico.
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Abstract

The vast structural information obtained from studies of crystalline materials can be considered
the pedestal of the great discoveries made in science since the early twentieth century. As
recognition for these contributions have been awarded a total of 29 Nobel Prizes and its
importance, the United Nations General Assembly proclaimed 2014 the "International Year of
Crystallography”. The crystalline material, although not perfect, will continue to be, the
natural diffraction to diffract X-rays. Crystal will continue to be the medium in which to find
the most accurate information from which to continue building materials, information base to
structure-activity studies and explain the chemical reactivity and catalytic properties of many
substances of interest. This paper aims to highlight the most important achievements and
recognize the contributions of all those who have worked in this area of scientific knowledge.
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I

El conocimiento de las propiedades de una sustancia es clave para su identificacion,
caracterizacion y aplicabilidad en diversos campos cientificos. Estas propiedades
dependen de su composicién quimica (naturaleza y proporcion relativa de las especies
quimicas constituyentes) y de su estructura (disposicion de sus entidades quimicas en el
espacio), pero realmente es la estructura la que, en dltima instancia, dicta las

propiedades de las sustancias [1].

Lo anterior se constata al comparar el diamante con el grafito. EI diamante, es uno de
los materiales méas duros que se conoce, en cambio, el grafito es tan suave, que se utiliza

en la fabricacion de lapices y como lubricante.

Las notables diferencias entre uno y otro se explican al analizar sus respectivas
estructuras. En el diamante los atomos se ensamblan en una red compacta
tridimensional; en el grafito estan dispuestos en capas paralelas y basta con tan solo una

pequefia fuerza para causar el deslizamiento de estas capas [1, 2].

El desarrollo alcanzado en diversos campos de la quimica, la fisica y la biologia ha
demostrado el papel determinante que juega la estructura en las propiedades de las
sustancias. Un conocimiento exacto de la estructura permite explicar las propiedades de

las sustancias y predecir aquellas ain desconocidas [3].

Las sustancias, cominmente se clasifican en tres estados: gaseoso, liquido y sélido. Las
Unicas diferencias entre los tres estados de una misma sustancia son el movimiento

térmico de sus particulas constituyentes y el grado de interaccion entre estas.

En los soélidos, las particulas tienden a empaquetarse y formar lo que se conoce
macroscopicamente como materia condensada. Estas pueden asumir una disposicion al
azar, dando lugar a los sélidos amorfos o liquidos sobrenfriados; sin embargo, una
disposicion ordenada es siempre mas probable por corresponder al estado de menor
energia. Esta disposicion ordenada y periodica de tomos, iones o moléculas en el
espacio se conoce como estado cristalino, y se denomina cristal a toda sustancia

perteneciente a él [2].

La vasta informacién estructural obtenida a partir de los estudios de los materiales
cristalinos se puede considerar el pedestal de los grandes descubrimientos logrados por
la ciencia desde principios del siglo XX. Como reconocimiento a estos aportes se han

concedido veintinueve Premios Nobel.
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Entre estos lauros es obligado comenzar citando los reconocimientos otorgados a varios
cientificos, cuyos estudios fundamentales significaron un gran progreso en el desarrollo
de la cristalografia actual; en esta categoria se incluyen los premios en Fisica a Max von
Laue en 1914, quien llevd a cabo el primer experimento satisfactorio de difraccion de
rayos X y en 1915, a William Henry y Lawrence Bragg por la formulacién de la ley de
reflexion de los rayos X cuando inciden en una superficie cristalina; los premios en
Quimica en 1936 a Peter Debye por sus contribuciones al conocimiento de las
estructuras moleculares, y en 1985 para Herbert A. Hauptman y Jerome Karle, por el

desarrollo de los métodos directos para la resolucion de estructuras cristalinas [4-6].

En 1991 se le otorgo el Nobel de Fisica a P. G. Gennes por sus estudios sobre el orden
de sistemas simples aplicados a cristales liquidos, lo que significO una ampliacién
conceptual de la cristalografia, y en el 2011 se le concedié el de Quimica a D.
Schechtman por el descubrimiento de los cuasicristales. El adelanto mas trascendente
durante las décadas de los 60 y 70 fue el reconocimiento de la cristalografia de proteinas
y de moléculas involucradas en procesos bioldgicos en general como area de

investigacion clave en la biologia molecular.

El afio 1962 marc6 un hito al ser otorgados dos premios Nobel por los resultados
obtenidos usando métodos cristalogréaficos en esta area: el premio Nobel de Quimica
fue concedido a Max Perutz y John Kendrew por sus estudios cristalograficos
de las proteinas hemoglobina y mioglobina, y el premio Nobel de Medicina a Francis
Crick, James Watson y Maurice Wilkins por descubrir que el ADN forma una doble
hélice [7]. En 1964, Dorothy Hodgkin también lo obtuvo por la determinacion de varias
estructuras de importancia biolégica, como la penicilina, la vitamina B12 y la insulina,

entre otras [8].

Tras cuatro decadas de expansion, la cristalografia de macromoléculas empezo a
contribuir de manera significativa al esclarecimiento de muchos procesos clave en la
biologia molecular y celular: en 1997, P. D. Boyer, J. E. Walker y J. C. Skou recibieron
el Nobel de Quimica por elucidar el mecanismo de la sintesis del trifosfato de adenosina
(ATP, por sus siglas en inglés); Roderick MacKinnon obtuvo dicho premio en 2003, por
sus estudios de los canales de potasio en la membrana celular y Roger Kornberg
en 2006, por el andlisis de la maquinaria de transcripcion genética. En 2009 fue
otorgado a V. Ramakrishnan, T. A. Steitz y A. Yonath por el estudio de la estructura

y funcion del ribosoma, complejo celular que lleva a cabo la sintesis de proteinas, y
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en 2012, a R. J. Lefkowitz y B. Kobilka por la investigacion sobre los receptores
acoplados a proteinas G, las que permiten a las células detectar y responder a cambios

en su entorno exterior [8].

En el campo de la quimica inorganica, la cristalografia ha contribuido a la obtencién de
la estructura de los boranos, por cuyo estudio la Academia recompenso a Herbert Brown
con el Nobel de Quimica en 1979. Asimismo, la técnica se ha usado para determinar la
estructura de los fulerenos. En 1996, H. W. Krotro, R. Smalley y R. F. Curl recibieron el

premio por el descubrimiento de estas moléculas [5, 8].

Por la importancia de la cristalografia, la Asamblea General de Naciones Unidas
proclamo el 2014 “Afo Internacional de la Cristalografia”, conmemorando de esta
manera no solo el centenario de la difraccion de rayos X como herramienta para el
estudio de la materia cristalina, sino también el 400 aniversario de la observacion de
simetria en los cristales de hielo, que dio comienzo al estudio profundo de la simetria en
los materiales. Con el presente trabajo se pretende resaltar los logros mas importantes y
reconocer los aportes de todos los que han trabajado en esta area del saber cientifico [9].

La cristalografia se puede ubicar en la frontera de la fisica, la quimica y las
matematicas. En sus inicios alrededor del afio 1 500, se encontraba intimamente ligada a
la mineralogia, por el interés de los miner6logos y cristalégrafos en las caracteristicas

morfoldgicas de los minerales.

Niels Steensen fue uno de los pioneros en observar la constancia de las formas externas
bien desarrolladas de los cristales, a partir de lo cual llegd a postular, en 1669, la
primera ley fundamental de esta ciencia “Ley de la constancia de los angulos diedros”.
Posteriormente, experimentos realizados por otros cientificos sirvieron de base para que
en 1784 René Just Hally enunciara la segunda ley de la cristalografia “Ley de la
racionalidad de los indices de las caras del cristal”. Los cristales se encuentran formados
por paralelepipedos pequefios que dan origen a las caras, y cuya posicion en el espacio
se puede expresar por tres numeros enteros racionales y generalmente sencillos. Cada

especie cristalina tiene su forma primitiva y red [10-15].

A pesar del gran éxito de la cristalografia en cuanto a la sistematizacion del
conocimiento sobre los cristales, aln no se encuentra respuesta a qué es lo que hace a un
determinado solido tomar la forma de cristal. Con el progreso de los métodos de

investigacion quimico-fisicos, se aprecia que las propiedades cristalinas se presentan
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también en materiales irregulares, sin forma externa geométrica, con lo cual se

comienza a dar mayor relevancia a otros factores.

Més adelante la cristalografia se asocia con la quimica cuando se observa que la forma
externa de los cristales depende en gran medida de su composicion quimica vy,
ademaés, ciertas propiedades solo pueden explicarse a partir de conceptos atomico-
moleculares [10].

Los fisicos y matematicos, asumiendo, a priori, un orden atomico en los cristales,
comienzan a utilizar métodos de calculos basados en la idealizacion matematica del
cristal y la creacion de modelos que faciliten la comprension de algunas de sus
propiedades. Diversos investigadores, como Kepler (1611), Hook (1665), Huygens
(1690), Hauy (1784), entre otros, dibujaron diagramas del cristal con una construccion

de unidades basicas que iban desde esferas hasta celdas [16].

Diversas aproximaciones han sido utilizadas con éxito a partir de tres enfoques
diferentes: quimico-fisico estatico (esferas rigidas), fisico o dindmico (red dinamica) y

matematico (funcion densidad electrénica) [17-19].

El modelo de atomos de esferas rigidas considera que los iones o atomos esféricos se
empaquetan, de forma tal que en cada unidad de volumen se agrupe el menor nimero de
los mismos. Esta aproximacion constituye uno de los patrones estructurales
fundamentales de la naturaleza. Se observa su forma mas simple en los gases nobles
solidos, en una diversidad de 6xidos y halogenuros ionicos, donde se puede considerar
que los pequefios cationes ocupan intersticios dentro de un empaquetamiento compacto
de los aniones esféricos de mayor tamafio, y en los metales donde la disposicion de
iones metalicos compactamente empacados estd penetrada por una nube de electrones

desplazados que las unen entre si [17].

El modelo fisico que describe la dindmica del cristal parte del supuesto que el cristal
esta constituido por un elevado nimero de 4&tomos (N = 10%); estos, a su vez, estan
formados por un ndcleo rodeado de un nimero de electrones caracteristicos de cada
especie quimica. Cuando los atomos se unen para formar el cristal, los electrones mas
externos de cada atomo interactian tan intensamente con los de sus vecinos mas
proximos que su estado se ve modificado respecto al que tendrian en el &tomo aislado.
A los electrones de los atomos cuyo estado cambia notablemente al condensarse el
solido se les llama electrones de valencia, al resto, electrones internos [18].
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Un sdlido se considera formado por dos subsistemas: red de iones, constituidos por los
nacleos atdbmicos mas los electrones internos, y un conjunto de electrones de valencia.
Debido a que casi toda la masa de un atomo esta contenida en el nlcleo, ocurre que los
iones son mucho méas pesados que los electrones de valencia, en consecuencia, las
dindmicas ionicas y electrénicas ocurren en escalas de tiempo muy distintas. Por ello, el
estudio de los cristales se descompone en dos problemas: las redes de iones y la de los

sistemas de electrones de valencia.

Las propiedades del cristal resultan entonces de la superposicion de las contribuciones
de cada uno de estos subsistemas. Un estudio completo de la red de iones de un cristal
tiene, por consiguiente, que incluir la dindmica de las redes cristalinas. El analisis de
este movimiento colectivo del cristal, segin los principios de la mecanica cuéntica,
resultan en una dindmica definida mediante la enumeracion de una coleccion de modos
de vibracién caracteristicos del mismo, definidos por su frecuencia y por el grado de
excitacion de cada modo, medido por el nimero de fonones que hay en el mismo.
Aplicando las técnicas de la fisica estadistica se obtiene entonces la contribucion de las

vibraciones de la red a las propiedades del sélido.

El enfoque matematico describe al cristal con una funcién matematica llamada densidad
electrénica, que posee los atributos de ser periddica, positiva y adquirir valores
maximos alrededor de las posiciones atémicas. Este enfoque constituyd las bases
primarias que permitieron el desarrollo de los métodos directos de determinacion
de estructura. Ademas, contribuyd a una mejor interpretacion del espectro de difraccion,
ya que este no es otra cosa que la trasformada de Fourier de la funcién densidad
electronica [19].

Otro factor importante en el desarrollo de la cristalografia ha sido la elaboracion de la
teoria del crecimiento cristalino, en la que se relacionan cristalografia, termodinamica y
fisicoquimica, y que supone un gran progreso cientifico, puesto que permite la
obtencion de materiales sintéticos con propiedades que los hacen interesantes desde el
punto de vista aplicativo y tecnoldgico, como semiconductores, superconductores,
cristales optoelectrénicos y Opticos de gran precision, materiales nanoestructurados,
etcétera; ademas, permite ensayar nuevos meétodos de estudios de estructuras y

propiedades fisicas de los materiales [10, 20-22].

La periodicidad interna de los cristales se describe por una celda unidad, la cual

contiene todos los atomos, iones o moléculas en una unidad especifica que se repite
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traslacionalmente para generar el cristal. La celda unidad se caracteriza mediante tres
vectores a, b, ¢, que definen sus bordes y tres simbolos «, S, 7, que denotan los angulos
entre ellos. Existen siete formas bésicas para la celda unidad, que se corresponden con
los siete sistemas cristalinos: triclinico, monoclinico, ortorrémbico, tetragonal, trigonal,

hexagonal y cubico [23-25].

Para describir la estructura interna de los cristales los matematicos introdujeron el
concepto de red espacial o red cristalina, la cual considera la geometria de la repeticion
y no las propiedades que se repiten. Si las particulas se repiten periodicamente a
intervalos a, b, ¢ a lo largo de tres direcciones no coplanares, la geometria del periodo
puede ser completamente descrita por una secuencia de puntos separados a intervalos a,
b, ¢ a lo largo de estas tres direcciones.

Existen en total catorce tipos de redes tridimensionales, llamadas redes de Bravais, que
representan todos los posibles ordenamientos periodicos de puntos en tres dimensiones,
tales que el entorno de cualesquiera de ellos es idéntico a todos los demas a lo largo de
una direccion determinada. Dichas redes pueden ser clasificadas de acuerdo con su

simetria en siete grupos, correspondiendo a los siete sistemas cristalinos [26].

Debido a la naturaleza periddica de los cristales, en estos aparecen determinados
elementos de simetria. Su simetria interna fue objeto de estudio de los minerdlogos a
través del siglo XIX, quienes llegaron a la conclusion, fundamentada en restricciones
cristalogréficas, de que las Unicas operaciones de simetria posibles en un cristal son el
centro de inversion, ejes de rotacion, ejes de rotacion-inversion con diversos érdenes y

planos de simetria.

Sin embargo, la periodicidad interna de las entidades quimicas en la estructura cristalina
tiene que ser necesariamente representada por operaciones de simetria que involucren
traslacioén, lo cual da origen a los ejes helicoidales o tornillos con diversos érdenes y a

los planos de deslizamiento.

La enumeracion de todas las posibles combinaciones de elementos de simetria con
operaciones de simetria que involucren traslacion y que son compatibles con la

periodicidad en tres dimensiones conduce a un total de 230 grupos espaciales [23].

La disposicion que las entidades quimicas adoptan en el espacio no solo es
consecuencia de las fuerzas cohesivas existentes en el medio cristalino, fuerzas que
obligan a una repeticion monotona de las agrupaciones atémicas, sino que dependen

también de la simetria propia que posee la unidad estructural que la forma [23].
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En dependencia de como los atomos, iones o moléculas llenen la celda elemental,
existird en estas celdas una serie de elementos de simetria propios de estas particulas
elementales, que deben ser congruentes entre si, es decir, que no sean mutuamente
antagoénicas. Por ejemplo, muchas moléculas, particularmente las biologicas, son
enantiomorfas, es decir, no pueden hacerse coincidir mas que por reflexion. Esta
condicion implica que la molécula debe carecer de plano, centro o eje cuaternario de
inversion. Lo propio acontece con los cristales, los cuales son llamados cristales
racémicos o enantiomorfos. Dichas moléculas solo pueden cristalizar en un reducido

numero de grupos espaciales, que sean compatibles con su simetria interna [23].

La aparicion de nuevas técnicas de estudio y la evolucion de los métodos analiticos
experimentales a principios del siglo XX consolidaron la idea de que la estructura
cristalina estaba formada por unidades de atomos de forma esférica que ocupan

posiciones geometricas definidas, pero faltaba una confirmacion experimental.

En 1912, von Laue sugiri6 que si los cristales estaban constituidos por un ordenamiento
regular de atomos, entonces los rayos-X deberian ser difractados por un cristal de forma
similar a como una red difracta la luz visible. Su hipotesis fue verificada ese mismo afio

por dos jévenes fisicos: W. Friedrich y P. Knipping [5, 27].

El experimento de Laue provocd el transito, y a la vez sirvid de puente entre la etapa
morfoldgica y la estructural. En la primera, el cristal era considerado un objeto
geométrico limitado por sus caras planas y constituido por pequefias unidades cuya
geometria estaba relacionada con la del cristal en su conjunto; en la segunda, la materia
cristalina era el objeto, considerada como una disposicion tridimensional y periddica de
sus particulas constituyentes [10].

El descubrimiento del fendbmeno de difraccion de los rayos-X también marco el
nacimiento de lo que hoy conocemos como cristalografia de rayos-X. Se reconocié por
primera vez, de modo experimental, que la materia se compone de atomos —en la idea
propuesta por Dalton— y que estos se disponen regularmente en el especio segun leyes
reticulares. Este hallazgo, ademas, le proporciono a los quimicos un nuevo método para
revelar las posiciones de las entidades quimicas dentro del cristal y para los fisicos
constituyd la evidencia experimental del caracter ondulatorio de esta radiacién
misteriosa, de alto poder penetrante y capaz de ennegrecer una placa fotografica,

evidencia que estaban buscando desde su descubrimiento por Rdentgen en 1895, la cual
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bautizo con el nombre de rayos-X. La x en ese entonces era un simbolo reservado por

los matematicos para identificar a la incognita [28].

La posicion de los haces difractados por el cristal en la placa fotografica del
experimento de Laue, fue explicada por William Henry Bragg y su hijo William
Lawrence Bragg, quienes presentaron un modelo simple que supone que los rayos-X
incidentes se reflejan en forma especular por una familia de planos (hkl) paralelos de
atomos en el cristal, donde cada plano refleja una pequefia fraccion de la radiacion. Los
haces difractados solo se encuentran cuando la reflexion de los planos paralelos

interfieren de forma constructiva.

En el afio 1927, los rayos-X perdieron la exclusividad de revelar la estructura interna de
los cristales. Se demostrd que los haces de electrones también pueden ser difractados
por los solidos ordenados, interaccionando, tanto con el ndcleo atémico, como con los
electrones que lo rodean. Los factores de estructura cristalinos son unos cuatro 6rdenes
de magnitud mayores que los resultantes de la dispersion eléstica de rayos-X, lo que
posibilita el estudio de muestras de menor tamafio, tales como peliculas delgadas y

superficies.

En el afio 1932 se descubre la existencia del neutron y en 1936 se demuestra que
también puede ser difractado. Los neutrones son reflejados solo por el nicleo y no por
los electrones, aunque estos contribuyen indirectamente al factor de forma atomica
mediante la creacion de campos magnéticos; ademas, la interaccion de la materia con
ellos es mucho mas débil que con los rayos-X y es necesario usar reactores nucleares
para generar haces de neutrones lo suficientemente intensos para obtener difraccion

cristalina [29].

En 1942, con la aparicion del primer reactor nuclear, se lograron haces con las
intensidades adecuadas para el estudio de la arquitectura de sélidos. Esta técnica ha ido
ganado terreno gracias a las facilidades de acceso que se ofrecen a muchos
investigadores en los reactores y esta siendo muy util para la determinacion de
estructuras, no solo de monocristales, sino también de materiales policristalinos,
mediante los métodos de Rietveld y de determinacién de estructuras ab initio. Ademas,
se ha convertido en una herramienta muy poderosa para estudiar la dindmica de la red y
determinar con precision las posiciones de los atomos ligeros, particularmente en
aquellas moléculas organicas donde los puentes o intercambio de hidrégeno determinen

su funcion bioldgica o reactividad quimica [2, 30, 31].
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En esencia, la cristalografia estructural consiste en medir las intensidades de la mayor
cantidad posible de haces difractados del espectro de difraccion. A partir de las
posiciones de estos haces difractados se calculan y se le asignan los indices de Miller a
cada reflexion, se determinan los parametros de la celda unidad y se elige el grupo

espacial analizando las ausencias sistematicas observadas en el espectro.

Posteriormente, se trasforman los valores de las intensidades de los haces difractados
utilizando factores geométricos, estructurales y de la muestra (reduccion de datos) para
obtener de ellos los modulos de los factores de estructuras. Con las magnitudes de estos
modulos y mediante algin procedimiento de asignacion de fases a cada uno de ellos, se
construye el mapa de densidad electronica en la celda elemental, cuyos maximos
corresponden a las posiciones atdmicas [32].

La relacion entre el experimento de difraccion (espacio reciproco) y la estructura de un
cristal (espacio directo) esta mediada por una funcion matematica del tipo transformada
de Fourier que representa la densidad electronica. La relacion entre ambos espacios es
holistica, es decir, que el valor de dicha funcion en cada punto de la celda de
coordenadas (X, Y, z), es el resultado de sumar la contribucion de todos los factores de
estructuras (haces difractados) que muestra el espectro de difraccion, los cuales son muy
numerosos (varios miles para una estructura sencilla, y cientos para una estructura de

una proteina) [32].

Por esta razon, desde los comienzos del uso de la cristalografia como disciplina
fundamental para la determinacion de estructuras moleculares y cristalinas, los
cristalégrafos han dedicado una especial atencion al desarrollo de herramientas de
calculo que faciliten el trabajo a sus colegas.

En la actualidad, el célculo cristalografico ha llegado a un nivel muy accesible con el
uso de computadoras y programas que practicamente satisfacen la mayor parte de las

necesidades de calculo cristalografico convencionales.

Finalmente, del modelo estructural (coordenadas de atomos) se deriva directamente
todo un conjunto de informacion adicional que conduce al conocimiento detallado de la
estructura en si, tales como las distancias interatdmicas, angulos de enlace, angulos de
torsién, planos moleculares, momentos dipolares, superficies moleculares, estado
térmico vibracional de los &tomos, estereoguimica absoluta, empaquetamiento
cristalino, entre otras, y en general cualquier detalle que puede ser de utilidad para la

compresion de la funcionalidad y/o propiedades del material objeto de estudio [32].
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Es oportuno sefialar que lo planteado en este articulo acerca de los cristales se ha
referido a sus estructuras perfectas o ideales. Resulta inusual encontrar estructuras
perfectas en sustancias reales y aunque los bajos niveles de imperfeccién tienen escasos
efectos sobre la quimica de los mismos, las propiedades fisicas de muchas sustancias
(electrénicas, magnéticas, Opticas y mecanicas) se ven a menudo notablemente

afectadas por sus imperfecciones [17].

En los solidos reales dichas imperfecciones pueden ser puramente mecanicas, tales
como, las estructuras de mosaico, fallas en el apilado y dislocaciones, todas las cuales
estan vinculadas con alguna especie de desajuste entre las capas de la red cristalina. Los
otros defectos pueden ser estequiométricos, no estequiométricos y defectos que resultan

de la presencia de impurezas [17, 23].

La aleacion de AIMn es un buen ejemplo de ello. Su difractograma presenta reflexiones
repartidas segun la simetria de orientacion de un icosaedro que posee, entre otros ejes de
rotacion de orden 5 y una clara geometria incompatible con la periodicidad cristalina.
Posteriormente, se observd un creciente nimero y gran variedad de compuestos que

contenian también ejes octogonales, decagonales y dodecagonales [33].

Este fendmeno obligd a efectuar un replanteamiento de la nocién de sélido cristalino
como material ordenado a largo alcance y no necesariamente periédico como se habia
establecido hasta el afio 1984. La Union Internacional de Cristalografia redefinio en
1992 el término de cristal: “A partir de ahora por cristal entenderemos un solido que
tenga un patron de difraccion esencialmente discreto”. De este modo, el atributo
caracteristico del solido cristalino se traslada del espacio fisico al espacio reciproco y
dentro de la familia de los cristales aperiodicos, entendidos estos Gltimos como cristales
en los que esta ausente la simetria de traslacion periddica, en linea con una antigua

(1944) y original propuesta de Erwin Schrddinger [34].

Estos nuevos materiales reciben el nombre de cuasicristales y tienden un puente entre
los cristales convencionales y los materiales del tipo vidrios metélicos. Un cuasicristal

es una forma estructural que es ordenada pero no periddica [10, 35].
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Conclusiones

La materia cristalina, aunque no perfecta, continuara siendo la red natural de
difraccion de rayos-X, electrones y neutrones, y sacar a la luz los detalles
estructurales que esconde celosamente la naturaleza, y sobre los cuales subyacen las
enfermedades en los sistemas biologicos y las propiedades mas extraordinarias, que

aun se desconoce de los materiales.

El cristal seguiré constituyendo el medio donde encontrar la informacion mas precisa
a partir de la cual se continte construyendo materiales de abajo hacia arriba en las
nanociencias, la base de informacion para realizar estudios estructura-actividad y
explicar la reactividad quimica y propiedades cataliticas de muchas sustancias de

interés en diversos campos de la quimica [36, 37].

A partir de los resultados obtenidos por estudios cristalograficos es posible
comprender, construir y manejar moléculas; medir y predecir sus propiedades;
modelar su comportamiento y aplicarlo al armado en bloques para lograr materiales
de propiedades predefinidas, reconocimiento molecular y disefio de dispositivos para
la deteccion e identificacion de especies quimicas [38].

La cristalografia desempefia un papel crucial en desentrafiar el rol que juegan las
interacciones mediadas por puentes de hidrogeno, transferencia de carga y fuerzas de
Van der Waals en la organizacion y ensamblado de sistemas moleculares con
aplicaciones en células solares, transistores organicos, fotodiodos, pantallas de
teléfonos mdoviles, televisores de pequefio formato, ente otros. Ademas, la
cristalografia sirve de soporte, al desarrollo de un campo emergente como el de la
quimica supramolecular, en la comprension y el conocimiento del montaje de las

maquinas moleculares [36].

La cristalografia seguira constituyendo la fuente de informacion mas fiable para
modelar la interaccion entre las proteinas y sus receptores, para el estudio del
plegamiento de proteinas y el disefio de péptidos con estructuras definidas, por cuanto
ofrece herramientas Unicas para establecer correlaciones estructura-funcion en
inhibidores de proteinas implicadas, por ejemplo, en angiogénesis, respuesta inmune

y actividad antiviral.

Entre los nuevos desafios de la cristalografia hoy cabe mencionar: la cristalizacion de
sistemas moleculares cada vez mas complejos, ofrecer, a través de la quimica, datos

estructurales de mayor precision, que incluyan detalles tanto estaticos como
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dinamicos, que contribuyan a una mejor compresion del funcionamiento a nivel
molecular de la biologia y copiar de esta ciencia mecanismos (biomimética) para

obtener materiales y energia sustentable con el ambiente [39, 40].

Otro de los retos, en combinacién con otros métodos quimico-fisicos de analisis,
constituye la revelacion de los mecanismos involucrados en los procesos cataliticos,
anclaje de moléculas, reacciones en las interfases que contribuyan a esclarecer el

papel de los carbohidratos como sefiales de reconocimiento.

La cristalografia continda siendo un apasionante escenario de inagotable interés
cientifico, pues son innumerables los sistemas quimicos, fisicos y bioldgicos que
esperan por la elucidacion estructural de las moléculas individuales y sus complejos
con otras moléculas, por el establecimiento de las fuerzas que definen su estructura,

su ensamblaje, su estabilidad, asi como, su interaccion con el medio circundante.
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