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Durante los dltimos afios las técnicas espectrométricas no destructivas (Espectrometria Infrarroja de
Reflexion, Raman Espectrometria, UV-Visible-NIR, Luminescencia, Resonancia Paramagnética Electrénica,
etc.) se han convertido en una importante herramienta para el estudio sofisticado de los minerales, gemas, diversos
materiales pétreos, objetos arqueoldgicos y de patrimonio cultural. Recientemente, en varios paises europeos,
tales como Francia, Inglaterra, Espaiia, Italia, y Bélgica se iniciaron estudios espectrométricos detallados de
diferentes objetos arqueoldgicos y de arte. Por otro lado, en el continente americano, y en particular en México,
no se conocen todavia investigaciones de este tipo lo que han mostrado, por ejemplo, los trabajos presentados
iltimamente en el Coloquio de la Sociedad Mexicana de Cristalografia (2006) “Rayos X y otras técnicas fisicas
en arte, arqueologia e historia”.

Considerando lo anterior, el objetivo principal de este trabajo es, en primer lugar, caracterizar los principios
fundamentales y el papel de la Espectrometria Infrarroja de Reflexién (EIR) que es actualmente una de las
mds importantes técnicas espectrométricas no destructivas. En segundo lugar, presentar los resultados nuevos
(pardmetros espectrométricos especificos) que se han obtenido mediante la EIR en el estudio de diferentes
minerales, gemas, materiales pétreos, objetos arqueoldgicos y de patrimonio cultural. Finalmente, mostrar algunos
ejemplos concretos de la resolucion exitosa de los problemas mineralégicos, gemoldgicos y arqueométricos que
fueron resueltos con la ayuda de la EIR. Tomando en cuenta las ventajas de la EIR, se sugiere que estd técnica
analitica (conjuntamente con la Espectrometria Raman) se convertiria en el método rutinario en la Mineralogia
Avanzada, Gemologia y Arqueometria contemporaneas.

Este trabajo que se desarrolla por primera vez en México permite mostrar la importancia cientifica y practica
de un campo nuevo de investigacion en la Mineralogia Avanzada, Gemologia y Arqueometria: identificacion,
evaluacion y caracterizacion espectrométrica no destructiva de las sustancias minerales inorgdnicas y orgdnicas,
minerales gemoldgicos, asi como también de los materiales pétreos, objetos arqueoldgicos y de patrimonio
cultural.



1. Introduccion

El espectro infrarrojo de absorcion, reflexion o de
emision de un compuesto quimico inorgénico u orgénico
(por ejemplo, mineral) es una caracteristica tinica del
mismo. Por eso, el espectro infrarrojo puede proporcionar
la informacién necesaria sobre las particularidades
cristaloquimicas de los minerales, sin la necesidad
de llevar a cabo los andlisis quimicos y estructurales
correspondientes. Por otro lado, el andlisis cualitativo de
los minerales por medio de la espectrometria infrarroja
se lleva a cabo, por lo general, sin conocer los detalles de
una interaccion entre la energia infrarroja y una muestra
analizada.

Las particularidades especificas de cualquier
espectro infrarrojo, se determinan por los movimientos
vibracionales y rotacionales de los grupos atémicos
en la estructura cristalina de los compuestos quimicos
estudiados. Asi, por ejemplo, todas las caracteristicas
de los espectros infrarrojos de los minerales estdn
relacionadas con las particularidades de su composicion
quimica y estructura cristalina. Actualmente las técnicas
de la espectrometria infrarroja contemporanea, permiten
obtener diversos espectros de las sustancias minerales:
los espectros de absorcidn, transmision y reflexion.

Las bases de datos de espectrometria infrarroja
existentes para los minerales consisten de datos que se
colectaron de las dispersiones de polvo por medio de la
espectrometria de absorcién o transmisién (Hofmeister,
1995). Al mismo tiempo, se puede constatar que
practicamente no se han publicado los trabajos sobre
la Espectrometria Infrarroja de Reflexion (EIR) de los
minerales, materiales gemoldgicos, pétreos y lapidarios.
En efecto, el estudio de la bibliografia tanto internacional
como nacional permite revelar sélo algunos trabajos en
los cuales esta técnica se utilizé para la investigacion

de diversos minerales y materiales gemoldgicos
(Ostrooumov et al., 1995; Ostrooumov, 2001). Por eso,
hasta la fecha no se han creado los bancos de datos de la
EIR de los minerales, materiales gemoldgicos y objetos
arqueométricos.

Seria conveniente subrayar que el aspecto
cientifico de la EIR se complementa por su uso
practico ya que esta técnica analitica podria ayudar en
la resolucién de distintos problemas de la Mineralogia
Avanzada, Gemologia y Arqueometria, como lo son el
estudio diagnéstico y cristaloquimico de los minerales,
rocas, materiales gemoldgicos y pétreos, objetos de arte
y patrimonio cultural.

Las particularidades altamente ventajosas de la
EIR que, en primer lugar y sobre todo, pertenece a los
métodos analiticos no destructivos, la convierten en una
técnica extremadamente conveniente en las ciencias
anteriormente mencionadas. Ademas, de acuerdo con los
resultados obtenidos recientemente, practicamente todos
los objetos mineralégicos, gemoldgicos y arqueométricos
se identifican con gran precisioén utilizando la EIR. En
particular, es muy util la identificacién rapida y precisa
de los materiales gemoldgicos y gemas, sueltos o
montados, asi como también el andlisis no destructivo
de diferentes fases minerales en los objetos de interés
arqueoldgico, colecciones de museos y artesanias
antiguas (Ostrooumov et al., 2004, 2005).

Considerando lo anterior, es evidente la necesidad
de una creacién urgente de una nueva base de datos de la
EIR de los minerales, materiales gemoldgicos, pétreos y
lapidarios, asi como también de los diversos objetos de
arte y patrimonio cultural.

2. Fundamentos de la espectrometria de minerales

Tomando en cuenta la enorme bibliografia en este
tépico, actualmente en la investigacidn, se presentan sélo
algunos datos tedricos sobre la naturaleza de la radiacién
infrarroja y sus particularidades de interaccién con los
compuestos quimicos. Las técnicas espectrométricas
se fundamentan en la interacciéon de la materia con la
radiacién. Esta interaccion involucra procesos como la
absorcidn o la difusién. Cuando una molécula absorbe o
emite un fotdn, su estado energético cambia. En general,
este cambio se manifiesta como un cambio en la energia
de transicién de una molécula y como un cambio en su
estado electrénico, vibracional o rotacional. Como las
energias asociadas a cada uno de estos cambios son muy
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diferentes, cada uno de estos procesos se puede tratar
de manera independiente. Exceptuando los cambios de
transicién (que permiten un rango continuo de energias),
los estados energéticos de las moléculas estdn cuantizadas.
Consecuentemente, los procesos de absorcién, emisién y
reflexion sélo pueden darse a determinadas frecuencias
de los fotones. Ademds, el conjunto de frecuencias a
las que se producen estos procesos es propio de cada
molécula. Para una molécula dada, su espectro de
absorcidn/emision/reflexion constituye una “huella
digital” de la misma.

Las regiones de la espectrometria de los cuerpos



sdlidos se clasifican de acuerdo a la longitud de onda
(M), energia (E=hc/A=hv) de las radiaciones emitidas
y por los tipos de niveles energéticos de las sustancias
analizadas (Marfunin, 1995). En la tabla 2.1 se muestran
diferentes regiones espectrométricas y la divisién de la
espectrometria de materia condensada.

La radiacién electromagnética se caracteriza por
una frecuencia v o longitud de onda - A. Entre ellas tiene
lugar la relacién v=c/nA, donde c es la velocidad de la
luz en vacio y n es el indice de refraccion del medio. La
frecuencia se mide en hertzios (1hz=1 seg™'), la longitud
de ondaen A (1A=10"° m), nanémetros (1 nm=10" m)
y micrones (1 um=10 m). La frecuencia de vibracién
v es muy grande y en la practica es méds cémodo utilizar
los llamados niimeros de onda (v'=1/A) que determina la
cantidad de longitudes de onda por centimetro (en cm
". Debido a que las bandas de absorcién en el espectro
optico de los minerales se sefialan, no solamente en
longitudes de onda y frecuencia, sino también en unidades
de energia, es necesario saber que, entre la longitud de
onda en nanémetros, la frecuencia o el nimero de onda
en cm’! y energia en electrén-voltios (ev) existen las
siguientes relaciones:

v'em'=107/Anm; E(ev)=1234/Anm=1234-10"-vcm.

Los indices de refraccién (n) y de absorcién (k) son
las constantes Gpticas mds importantes de las sustancias
minerales que determinan su interaccién con la radiacién
electromagnética. El indice n caracteriza la velocidad de
propagacién de laonda y el indice & - la disminucién de su
intensidad. La dependencia n (A) y K (A) es determinada
por los diferentes tipos de movimientos electrénicos,
vibracionales y rotacionales del sistema atémico.
Cada uno de estos tipos de movimientos se excita por
una determinada energia (frecuencia) de la radiacién
electromagnética. Asi, por ejemplo, los movimientos
electrénicos acompaifiados por los saltos entre diferentes
estados energéticos, se excitan con una frecuencia 50
000 - 13 000 cm’'; los movimientos vibracionales y
rotacionales del sistema atomico (molécula), se exci-
tan con una frecuencia desde 13 000 hasta 200 cm'.
Precisamente por eso, la regién ultravioleta y visible
del espectro se llama, a veces, region de los espectros
electrénicos y la infrarroja - regién de los espectros
vibracionales u oscilatorios.

Tabla 2.1. Divisién de la Espectrometria de materia condensada por la longitud de onda, energia y tipos de los niveles, entre los

cuales ocurren las transiciones.

deformacion, oscilacién

LONGITUD ENERGIA TIPOS DE NIVELES REGIONES DE LA
DE ONDA ESPECTROMETRIA
<1 A* 14-24 keV ** Niveles nucleares Y- Espectrometria
1-100 A 12-0.2 keV Niveles de electrones internos Espectrometria de rayos X
200-2000 nm 6-0.6 eV Niveles de electrones externos Espectrometria 6ptica
2 pm - 1 mm 5000-10 cm-1 Niveles de vibracién, Espectrometria infrarroja

2mm-3cm

9300-37500 Mgh **

Subniveles electrénicos de spin

Radioespectrometria
Resonancia paramagnética
electronica (RPE): ondas de
radio cortas y supercortas

1-1000 Mgh

Subniveles nucleares de spin
(RMN)

Resonancia magnética nuclear

66

Subniveles cuadripolar de spin

Resonancia cuadripolar nuclear
(RCN):ondas de radio largas y
superlargas

*1A=10""m; lcm = 10® A = 10’ nm = 10* pm; 1 um = 1000 nm = 10000 cm™'; cm' = 10’/ Anm
** Kev—kilo-erlectron-voltio=1000 ev; lev = 1234 nm = 8066 cm'; E (ev) - A (nm) = 1234; f Megahertzio (Mgh) =vcm' - 3 10

=3-10*/ Acm.




3. Espectrometria infrarroja: Conceptos generales

Entre las distintas regiones espectrales de la
radiacién electromagnética, el intervalo infrarrojo
reviste gran interés en el estudio cristaloquimico de
los minerales, los compuestos quimicos organicos
e inorgdnicos. Practicamente, todos los minerales
presentan bandas de absorcién en la regidn infrarroja
(Fig.3.1), pero principalmente ellas se encuentran entre
2.5-25 pm.

Las absorciones que se producen en la regién
espectral del infrarrojo involucran energias mucho
mdés pequefias si las comparamos con las energias de
absorcion relacionadas con la estructura electrénica de
la molécula (regién ultravioleta y visible). Se pueden
obtener resultados satisfactorios si uno considera un
modelo muy sencillo de molécula como un conjunto de
masas unidas por muelles (que representan los enlaces).
No se va a considerar la nube electrénica que genera las
transiciones electrénicas. Segtin este sencillo modelo
mecénico de la molécula, ésta puede absorber energia
para rotar o para vibrar, es decir para cambiar su estado
energético rotacional o vibracional. Las energias que se
involucran en estos procesos corresponden a frecuencias
del infrarrojo. Como conclusién, las vibraciones y las
rotaciones (o0 en términos espectrométricos, modos
vibracionales y rotacionales) de una molécula son las
responsables de las bandas de absorcién-transmisién de

la misma en el infrarrojo.

Para comprender mejor en wuna primera
aproximacion el mecanismo de absorcién de la radiacién
infrarroja por las moléculas, veamos el caso mds sencillo
de vibracién de una molécula biatémica heteronuclear
(por ejemplo, HCIl). Para pequeiias vibraciones, una
molécula biatémica puede considerarse, con muy buena
aproximacién, como un sisttema mecdnico formado
por dos masas puntuales m; y m,, en la posicién de los
respectivos niicleos atémicos, unidos por un muelle
perfectamente eldstico, que hiciese las veces de enlace
quimico entre ambos 4tomos. En la posicién de equilibrio,
representado esquemadticamente en la Figura 3.2 (a), se
designa con r, la distancia internuclear o distancia de
enlace.

Debido a la diferencia de electronegatividad de
los dos dtomos que forman la molécula heteronuclear,
los electrones no estin distribuidos simétricamente
respecto al centro de enlace, sino que estdn desplazados
hacia el dtomo mds electronegativo, en este ejemplo
hacia Cl, lo que da lugar a un momento bipolar que se
representara por M,. Al vibrar la molécula, los 4tomos se
separan y se acercan periddicamente, como puede verse
esquemadticamente en las Figuras 3.2 (b) y (c).
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Figura 3.1 Espectro electromagnético.
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Figura 3.2 Modelo de vibracion de una molécula biatémica
heteronuclear.

Cuando se estira el enlace (a la manera de un
muelle), se origina una fuerza que actia en sentido
contrario, es decir, que tiende a restaurar el equilibrio, y
cuya magnitud es proporcional al estiramiento r-r, (ley
de Hooke), esto es:

F (fuerza) = -k (r-r,),

donde k es la llamada constante de fuerza del enlace,
expresada normalmente en dinas/cm, cuyo valor es una
medida de la rigidez del mismo y est4 relacionada con la
naturaleza de los 4tomos involucrados en el enlace.

Cuando el enlace se encoge, da origen a una fuerza
igual a la del caso anterior, que ahora tiende a estirar el
enlace y restaurar el equilibrio. Teniendo en cuenta la
primera ley de Newton (fuerza = masa x aceleracién) y
que en las vibraciones moleculares el centro de gravedad
permanece fijo, se puede deducir facilmente la ecuacién
del movimiento de vibracién, que es:

k (r-r)) = pd?(r-r,) / dt?

donde p= m; m,/m;+m, se le conoce como masa
reducida de la molécula.

Esta ecuacién diferencial es bien conocida, por
ser la ecuacién del movimiento del llamado oscilador
arménico y una solucién se presenta de la siguiente
forma:

I-T, = a sen (\/(k/p) t+90

es decir, que la distancia de enlace r, o su incremento
respecto a la distancia de equilibrio (r — r,), es funcién
periddica del tiempo, ¢, de forma sinusoidal, como puede
verse en la figura 3.3, en la que, para mayor sencillez, se
ha supuesto que el tiempo se empieza a contar a partir
de la posicién de equilibrio, con lo que la constante

de fase, O, de la ecuacién anterior, es nula. Como es
obvio, la constante a de la misma ecuacién representa
el incremento maximo (o minimo) de la distancia de
enlace, es decir, la amplitud del movimiento de vibracién.

a
(r-¢) o

N

t

Figura 3.3 Vibracién periodica de la distancia de enlace (parte
superior) y del momento bipolar (parte inferior) en la vibracién
de una molécula biatémica heteronuclear.

La ecuacién anterior se puede escribir como:
v=12aV k/p

Esta ecuacion es fundamental para obtener las
bandas de absorcion en el espectro infrarrojo la cual estd
caracterizada por la frecuencia y el nimero de onda.

La vibracion de una molécula diatémica
heteronuclear va acompaiiada, por lo tanto, de un
momento eléctrico bipolar oscilante, que segtin la teoria
electromagnética, emitird radiacién electromagnética de
la misma frecuencia que la vibracién. En el resultado,
una molécula puede absorber energia cuando se expone a
radiacidn electromagnética cuya frecuencia coincide con
la propia de vibracion, (ecuacién anterior), pues entonces,
el campo eléctrico oscilante de la radiacién hace vibrar
el momento eléctrico bipolar de la molécula.

Todas las moléculas diatémicas heteronucleares
como HCI, CO, NO, etc., tienen un momento bipolar
permanente, M, # 0 (mayor o menor, segin la diferencia
de electronegatividad entre los dos 4tomos que la forman)
que oscila periddicamente al vibrar la molécula, por lo
que pueden absorber radiacion electromagnética y dar
asfi lugar a una banda de absorcién (banda fundamental)
en el espectro infrarrojo cuya frecuencia o nimero de
onda v, viene dado por la ecuacién (3.4).

Sinembargo, notodaslas vibraciones y/orotaciones
producen una absorcién de la radiacién incidente. S6lo
los modos vibracionales y rotacionales de moléculas con
momento bipolar diferente a cero, o bien aquellos modos
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que induzcan un momento bipolar diferente de cero en la
molécula, son activos en el infrarrojo.

Para que exista un espectro rotacional activo
en el infrarrojo, se requiere que la molécula sea polar
(momento bipolar neto no nulo); mientras que para tener
un espectro vibracional activo en el infrarrojo, basta que
el movimiento vibracional de los d&tomos de la molécula
induzca un momento bipolar no nulo. Si las moléculas
no tienen momento dipolar permanente, M, = 0, al ser
iguales los dos dtomos que las forman, la distribucion
electrénica es simétrica respecto al centro del enlace, y
sigue siendo simétrica al vibrar la molécula, por lo que

es siempre M, = 0, es decir, que no surge un dipolo
oscilante, y por lo tanto, no pueden absorber radiacion
electromagnéticainfrarroja. Estas moléculas no presentan
bandas de absorcién en el espectro infrarrojo. Por esta
razén, las moléculas biatémicas homonucleares como
N,, O, o0 H,, asi como las moléculas de los gases nobles
no presentan espectros de absorcion en el infrarrojo.

La absorcién de radiacion infrarroja por moléculas
estd asociada a cambio en los estados vibracionales y/o
rotacionales. Los modos de vibracién de una molécula
incluyen deformaciones tipo traccién (elongacién)-
compresién y bandeo.

4. Fundamentos fisicos de los métodos de EIR.

El método de EIR se basa en el estudio de los
espectros de vibracion y rotacién de las moléculas. Toda
molécula desde el punto de vista energético, representa
un sistema electromagnético. La energia de la molécula
(i6n, red cristalina) se puede representar en forma
de tres componentes aditivos relacionados: 1) con el
movimiento de los electrones, 2) con las vibraciones de
los 4tomos que forman la molécula, 3) con la rotacion de
la molécula, como un todo:

E=Eel. + E vib. + E rot.

Esta divisién aproximada se basa en la diferencia
de las velocidades del movimiento. Asi, por ejemplo, la
velocidad del movimiento de los electrones es mucho
mayor que la velocidad del movimiento vibratorio y
corresponde a una energia de 1-10 ev. La energia de las
vibraciones corresponde a0.1-1 ev.

A cada tipo de energia interna de la molécula le
corresponde una region espectral. A la energia de los
electrones (E el.), es decir, a la region de los saltos
electrénicos le corresponde la region ultravioleta y de la
luz visible. Esta es la region de los espectros de emision
y de los espectros de absorcion y reflexién de la luz
visible y ultravioleta.

Las energias E vib. y E rot. de las moléculas
corresponden a la region infrarroja del espectro con una
longitud de onda desde 0.75 hasta 1000 micrones (es
decir 1/A = 14 000-10 cm™) y ocupa la regién espectral
entre la luz visible (0.4-0.75 um) y las ondas de radio
(A>1 cm). La longitud de onda es el camino recorrido por
la onda durante un periodo. La velocidad de propagacién
de la luz, de los rayos IR y de otros rayos es C=300 000
km/seg. La longitud de onda del espectro vibratorio, A,,
se mide en micras o micrones (1um=10* cm).
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En el capitulo 2 se subrayé que la frecuencia
de vibracién v,=C/A, es muy grande y por eso, en la
practica es mas comodo utilizar los llamados nimeros de
onda (v'=1/A) que determinan la cantidad de longitudes
de onda por centimetro. La relacién empirica entre A y
v es igual a: v cm'= 10YA pm (E ev = 1.234/A pm). Por
ejemplo, a la longitud de onda de 1 pm le corresponde un
nimero de onda v=10 000 cm™.

Laregion infrarroja se divide en tres zonas: cercana
infrarroja (IRC: 13333-4000 cm 0 0.8-2.5 pum), regién
infrarroja mediana (IRM: 4000-400 cm™ o 2.5-25 pum)
e infrarroja lejana (IRL: 400-10 cm™ o 25-1000 pm).
Actualmente en el andlisis IR de los minerales se utilizan
generalmente las radiaciones en la regién mediana desde
2.5 hasta 25 micrones (4000-400 cm™).

La excitacion solamente de los niveles vibratorios,
es casi imposible, practicamente siempre se excitan los
estados rotacionales conjuntamente con los vibratorios.
El espectro que surge como resultado de las variaciones
de ambas formas de energia interna se llama espectro
vibratorio-rotacional. Cuando varia el estado vibratorio-
rotacional, la energia electronica Eel se mantiene
constante. Las frecuencias de las lineas del espectro
vibratorio-rotacional se pueden obtener de la ecuacion:

v= (E’vib.-Evib.)/h + (E’rot.-Erot.)/h

donde (E’vib.-Evib.) es la energia del salto desde el nivel
superior vibratorio al estado normal, h es la constante de
Plank. Esta diferencia es entre 0.05-0.5 ev y la diferencia
de energias entre los niveles vecinos rotatorios (E’rot.-
Erot.) se encuentra entre 0.005-0.025 ev.

Como resultado de la interposicién de los cuantos
pequeiios rotacionales sobre los cuantos vibratorios, las



lineas del espectro vibratorio se transforman en bandas,
las cuales representan grupos de lineas rotacionales. El
espectro vibratorio de la molécula es un conjunto de
series de bandas que corresponden al salto de la molécula
desde un nivel vibratorio a otro nivel vecino (Fig. 4.1). Si
los saltos van acompafiados por la absorcién de energia,
entonces el espectro es de absorcion. Las figuras 4.2 y
4.3 muestran la energia de transiciones vibratorias y los
modos de vibracidon correspondientes en la molécula
no lineal de H,O. La figura 4.4 muestra los modos
vibracionales en las moléculas de diferente tipo.

- 1
- Ve
Estado electroénico excitado #
s— Salto
Saltos —_— 3 electrénico
rotatorios — I
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Figura 4.1 Niveles de energia de una molécula diaténica.
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Figura 4.2 Energia de transiciones basicas y combinadas en la
molécula de H,0.
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Figura 4.3 Modos de vibracién en la molécula no lineal H,O.
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Figura 4.4 Modos de vibracién en moléculas: lineal XO, (a),

no lineal X,O (b), plano XOj; (c). Flechas indican direccién y

magnitud de movimientos; signos + y — indican movimientos

hacia arriba y abajo perpendicular al plano de la pagina. En el

caso general, los movimientos vibracionales son simétricos (s)

y asimétricos (as): a) de valencia (traccion-compresién) v | y
V 3,5 ¥ b) de deformacién (bandeo) v, y v 4.

En la espectroscopia vibratoria se estudia el
numero de saltos vibratorios relacionados con la variacion
del nimero cudntico vibratorio V. Sobre la base de la
mecdnica cudntica la energia de los estados vibratorios,
por ejemplo, de una molécula biatdmica se expresa por:

E=hv (V+1/2),

donde v es la constante de vibracién; V=0,1,2,...,endonde
n es el numero cudntico de vibracién; c es la velocidad
de la luz y h es la constante de Plank. Esta ecuacién de
la energia se obtiene considerando la molécula biatémica
como un oscilador arménico en la cual son posibles
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los saltos entre los niveles vecinos, cuando el nimero
cudntico varia en +1. En realidad, la energia potencial
de las vibraciones no es una pardbola y por tanto no
es simétrica; con el aumento de la amplitud aparecen
vibraciones no arménicas. Esto significa que pueden
ser posibles los saltos, en los cuales V varfa mas que en
la unidad. Si AV=], el salto se llama principal, AV=2
corresponde al modo primero, AV=3 al modo segundo,
etc. En la molécula biatémica la constante de vibracion
v coincide con la ecuacién cldsica de la frecuencia de
vibraciones harménicas, es decir v=(\/2) v k/pn (4.4),
donde p es la masa reducida de esta molécula, k es
constante harménica de enlace. La molécula poliatémica
con un nimero N de dtomos puede tener un nimero
de vibraciones igual a 3N-6 (grados de libertad). La
expresion para la energia en este caso seria: E=2 hv (Vi
+ 14), donde Vi=0,1,2...n.

Ultimamente han aparecido varias ecuaciones
para explicar la posicion de una banda concreta de
una sustancia dada. Por ejemplo, para la red cubica la
frecuencia de vibracion se determina por medio de la
siguiente ecuacion (Lazarev, 1995):

v(em')=vkM senKd/2
T,

donde k- constante de fuerza del enlace entre los 4tomos
vecinos; M-masa del dtomo; K- vector de onda (cK/
n=2mnn/A,,.), c-velocidad de luz, n-indice de refraccién;
d-distancia entre los planos cristalograficos.

En el caso general de la espectrometria infrarroja,
para las oscilaciones arménicas, la frecuencia v depende
de la fuerza f del enlace entre los grupos en vibracién y
la masa reducida p de la molécula biatdmica, segin la
ecuacion:

21v = (flu)1/2 ov=1/2ncVfip

Las frecuencias de vibracién de una molécula estdn
relacionadas estrechamente con las masas atémicas y las
fuerzas de enlace, lo que corresponde también al modelo
mecanico descrito anteriormente.

La posicion de las bandas fundamentales en
el espectro infrarrojo de los minerales depende de la
fuerza relativa de enlace quimica (0) entre los 4&tomos
adyacentes (Povarenykh, 1978). El factor o (fuerza
relativa de enlace) se calcula por la ecuacién:

o=k (Vc Va)) NCd VM,

donde Vcy Va - valencias de catién y de anion; NC- niimero
de coordinacion; d- distancia interatdmica catién-anion;
M- masa reducida de catién; k - coeficiente relativo de la
12

fuerza de enlace, que varia de 1 a 2 en funcién del grado
del enlace covalente. La siguiente ecuacién determina
la frecuencia de vibracién de valencia (v;) del poliedro
X0, :

- -1
Vya=A0Ocm’,

en la cual A (Tabla 4.1) es el coeficiente proporcional,
que depende de la valencia del catién (por la valencia
constante del anion ).

Los limites de las frecuencias de vibracién para
cada clase cristaloquimica dependen de las variaciones de
la composicion, de las dimensiones y masas de los 4tomos
de una clase dada. Utilizando los datos estructurales de
los minerales A. Povarennykh ha calculado por medio de
la ecuacién anterior a esta los limites de las vibraciones
caracteristicas de cada clase.

Tabla 4.1. Valores del coeficiente A para los poliedros de
diferente configuracién

Valencia del 4tomo Valores del coeficiente A
central en el poliedro Poliedros
(catién)
X0, X0, XOg
1 8100 10600 13000
2 5800 7800 9800
3 4200 6000 7600
4 3100 4800 6400
5 2100 3800 5300
6 - 3000 4600

Los diagramas (Figuras 4.5, 4.6) muestran los
limites en la posicion de las bandas de valencia (v;) y de
deformacién (v,) para diferentes compuestos minerales
(tablas 4.2, 4.3). El célculo especial se llevé a cabo
(Figura 4.7) para los minerales con los enlaces quimicos
del cariacter mezodésmico (silicatos, boratos, vanadatos,
etc.) las cuales se forman en el resultado del proceso de
polimerizacién de diferentes unidades estructurales en su
base. Esta polimerizacidn es responsable-en la aparicion
de los radicales estructurales complejos (por ejemplo,
ciclo-, ino-, filo- y tectosilicatos).

Asi pues, el paso de los rayos infrarrojos a través
de las sustancias origina la excitacion de los niveles
vibratorios de las moléculas. Si la frecuencia de la
radiacion IR coincide con la frecuencia de vibracién de
la molécula, entonces ocurre la absorcién de la energia,
por lo cual la molécula pasa de un estado vibratorio a
otro superior. Esto origina la formacién de la banda de
absorcion en el espectro, la cual se caracteriza por la
forma, intensidad y frecuencia o longitud de onda.
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Figura 4.5. Limites de frecuencias de las vibraciones
caracteristicas (v3, v4) para diferentes poliédros atémicos
“cerrados” en los espectros infrarrojos de minerales.
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Tabla 4.2. Frecuencias caracteristicas de diferentes clases o radicales minerales.

Clase o radical Frecuencias de vibraciones caracteristicas
V3 Va4

Carbonatos 1570-1500 765-675
Nitratos 1475-1390 750-695
Boratos 1430-1350 680-605
Sulfatos 1315-1190 680-580
Fosfatos 1200-1080 650-525
Ortoboratos 1040-940 570-500
Silicatos 1000-830 540-435
Cromatos 930-800 400-360
Arseniatos 900-760 420-310
Vanadatos 880-740 390-310
Selenatos 870-800 415-375
Molibdatos 850-790 375-330
Wolframatos 815-785 340-295
Iodatos 825-720 400-320
Selenitos 770-720 390-350
Teluritos 700-650 375-315
Berilatos 850-700 400-320
Aluminatos 840-760 460-380
Titanatos 800-690 -
Ferriatos 660-540 -
Magnesiatos 620-500 170-130
Zincatos 570-450 140-100
LiO, 7 460-370 -
FeQ, ¢ 400-320 -
SiO¢ % 880-670 -
AlO¢*- 700-580 200-140
TiOg & 580-430 -
FeOg % 560-400 -
MgOq 10 420-300 130
ZnOg 10- 370-270 -
LiOg !1- 320-230 -




Tabla 4.3. Frecuencias caracteristicas de diferentes grupos cristaloquimicos

Grupo Frecuencias de vibraciones caracteristicas
V3 V4
XOH 3750-2000
H,O 3660-2800 1300-400
NH, 3330-2800 1690-1590
CO, 1600-1300 1500-1390
HCO, 1700-1200 900-670
NO, 1500-1200 900-600
NO, 1400-1200 850-700
BO; (a) 1300-1200 800-700
(c) 1500-1200 800-600
BO, (a) 1200-950 800-600
(c) 1200-1100 550-450
SO, 1050-950 680-600
PO, (a) 1300-850 600-550
(c) 1300-800 600-550
HnPO, 1000-800 550-450800-400
SiO, (c) 1200-900 -
SiOg (c) 950-600 420
SeO, 920-830 350
CrO, 870-700 320
WO, 850-740 -
WO (c) 900-700 320
MoO, 850-740 400
MoOg (c) 1000-750 400
VO, 915-730 400
AsO, 850-730 400
SeO, 820-700 -
AlO, (c) 900-700 350
TiO,4 (a) 800-650 400
GeOy, (a) 800-700 -
GeOq (c) 650-550

Nota: (a) poliedros aislados, (c) poliedros condensados.



Los movimientos oscilatorios de los &tomos
en la molécula se pueden dividir en dos tipos: 1)
vibraciones de valencia, cuando el movimiento ocurre
a lo largo del enlace quimico (v,4, V3,,) y 2) vibraciones
de deformacién (V,, V4,), cuando el movimiento es
perpendicular al enlace y debido al cual el dngulo entre
los enlaces varia. Las vibraciones de valencia aparecen
en la regién de mayor frecuencia y son mds intensas. Por
el contrario, las vibraciones de deformacién ocurren en
la regién de menor frecuencia y son mds débiles. Las
bandas IR de absorcidn se representan en el grafico que
expresa la dependencia del coeficiente de absorcion
K (0 % transmisién/reflexién) con el nimero de onda

(frecuencia) o con la longitud de onda (ver espectros en
los capitulos siguientes y en el anexo).

Cuando se estudian los minerales por las técnicas
de la espectrometria infrarroja, se obtienen los espectros
de absorcion, transmision y reflexion. En el dltimo caso
se distingue la espectrometria de reflexion externa (la
reflexion especular de la superficie pulida de los cristales,
la reflexion de difusién de las placas o del polvo) e
interna (la reflexién unica o repetidamente perturbada
interna total — ATR — attenuated total reflection). Existen
también los espectros IR combinados: de absorcién y de
reflexion (internos y externos).

5. Métodos experimentales de la EIR

El estudio de los minerales por la espectrometria
infrarroja se realiza por lo general por dos modos:

- por transmisién/absorcion, y
- por reflexion

Las frecuencias de vibracién en los espectros
infrarrojos de los minerales fueron y son mucho
mds a menudo obtenidos por la espectrometria de
transmisién/absorcién. Por otro lado, el problema es
que la ‘espectrometn’a de transmisién/absorcion se
caracteriza por una serie de las limitaciones. En primer
lugar, es una técnica destructiva. Por eso, en algunos
casos, la preparacién de una muestra para el andlisis
provoca la destruccién de la estructura cristalina de los
minerales. Asi, por ejemplo, este fendmeno se observa
en el cambio de los pardmetros de la celda elemental en
unas estructuras especificas (6palo, filosilicatos, etc.).
Ademds, un espectro obtenido a partir de un polvo
policristalino es un espectro promedio de una o varias
sustancias minerales que se encuentran en la muestra
analizada. En este caso, como regla, se pierde una parte
de la informacidn diagnostica sobre las particularidades
cristaloquimicas de los minerales.

Los espectros de transmisién/absorcion de varios
minerales se caracterizan muy a menudo por las bandas
de una configuracion muy compleja. Esta técnica,
no garantiza la limpieza de la preparacidn y, por eso,
en el espectro se puede observar las bandas falsas
(incorrectas o ajenas a la muestra). Existen también
muchos otros problemas que estdn relacionadas con las
dimensiones de cristales, el grado de pulverizacién, la
cantidad de los minerales y la presencia de un compuesto
inerte en la regién infrarroja (por ejemplo, bromuro de
potasio utilizado en la preparacién de las muestras).
Por lo general, la preparacion de las muestras para la
espectrometria de transmisién/absorcién exige mucho
tiempo, gastos y materiales.
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Porel contrario, laEIR presentanumerosas ventajas
en comparacién con la espectrometria de transmisién/
absorcién de los minerales (Ostrooumov et al., 1995).
En primer lugar y sobre todo hay que subrayar que es
una técnica no destructiva que resulta una indudable
ventaja en el andlisis de los minerales, materiales
gemoldgicos, objetos de arte y de patrimonio cultural.
Ademas, los espectros de reflexién infrarroja muestran
numerosas bandas de una configuracién mucho mas
sencilla (simétrica y estrecha); a veces, en estos espectros
la cantidad de las bandas de reflexion es mucho mas alta
que la misma en los espectros de transmisién/absorcion.
Por lo tanto, los espectros infrarrojos de reflexién se
caracterizan siempre por proporcionar mds informacién
sobre los grupos funcionales en que consisten diferentes
sustancias minerales.

Sélo en algunos casos (que son bastantes raros)
las bandas de absorcién y de reflexién coinciden por
su disposicién en el espectro. El desplazamiento de un
méximo de absorcién de un maximo de reflexion se
interpreté por la ley de Kramers-Kroning (Marfunin,
1995). En general, este desplazamiento depende de la
posicion y de laconfiguracion de labanda de reflexion. Por
ejemplo, en comparacion con los méximos de absorcion,
el maximo intenso de reflexion para los carbonatos (cerca
de 1400cm!) se localiza en las longitudes de ondas mds
cortas, pero el maximo caracteristico de la intensidad
débil cerca de 800 cm! se desplaza para las longitudes
de ondas mas largas. De esta manera, la direccién del
desplazamiento depende de la intensidad de las bandas
de absorcidn:

para las vibraciones intensas : A abs.>\ ref., y
para las vibraciones débiles : A abs.<A ref.

El espectro de reflexién en la regién infrarroja
mediana esta relacionado directamente con la estructura
de una sustancia mineral, es decir, con las constantes



fisicas de la misma (en particular, con los pardmetros de
red cristalina, indice de refraccidn, etc.). Por esto, este
espectro tiene los pardmetros especificos que permiten
identificar exactamente una especie mineral.

Cada sustancia mineral, materiales gemolégicos
(naturales o sintéticos) y pétreos se caracterizan por un
espectro infrarrojo de reflexién bien definido lo que
permite realizar su identificacion rdpida y precisa. En
algunos casos de la identificacidn, es necesario obtener
la informacién espectrométrica en diversas regiones
del espectro electromagnético. Asi, por ejemplo, para
determinar el origen natural o sintético de los materiales
gemoldgicos es necesario analizarlos no solamente en
la regién infrarroja mediana, sino también en la cercana
y lejana, y a veces, analizar los espectros en la regién
ultravioleta-visible.

Para la identificacién exacta y precisa de los
compuestos minerales, es necesario tomar en cuenta
el efecto de la orientacidon de los cristales, granos e
individuos minerales. De acuerdo con los datos obtenidos,
se puede constatar que para los minerales anizétropos,
una orientacién determinada modifica las intensidades
relativas de las bandas de reflexién. Al mismo tiempo
y por lo general, se queda el aspecto y la configuracién
del espectro de reflexion. En algunos casos, se observan
los desplazamientos de distintas bandas de reflexion,
lo que como regla, estd relacionado con el cambio de
la orientacion Optica de los cristales. En otros casos,
los desplazamientos de las bandas caracteristicas de
reflexion se explican muy a menudo por el fenémeno de
isomorfismo que son tipicos para las soluciones sélidas en
las series isomorfas. Por lo tanto, es necesario, registrar y
analizar los espectros de reflexion en los cristales, granos
e individuos minerales con una orientacién conocida.
Ademds, tomando en cuenta el banco de datos creado
en este trabajo, se puede resolver una tarea inversa,
que es determinar la orientacién de los cristales por sus
espectros caracteristicos.

Actualmente, desde nuestro punto de vista, la
espectrometria infrarroja de reflexion podria ser aplicada,
como una técnica de identificacién (llamado el test) en
los casos siguientes: 1) para los minerales con las caras
naturales (caras cristalograficas, planos de exfoliacidn,
superficies de diferente naturaleza); 2) para los materiales
gemoldgicos tallados y montados; 3) para los materiales
pétreos y arqueométricos.

Para llevar a cabo este andlisis hay que tener en
cuenta algunas condiciones especiales. En particular,
la superficie de una muestra analizada puede variar de
algunos cm? hasta algunos mm?. En segundo lugar, la
obtencién de un espectro es del orden de unos segundos
(mdximo un minuto). Finalmente, la interpretacién

depende del banco de datos y el software de identificacidn.
Actualmente, los mineralogistas empiezan a obtener
ampliamente los espectros infrarrojos de reflexién de
los minerales, ya que ahora existen los espectrémetros
infrarrojos por transformada de Fourrier que se
caracterizan por su gran estabilidad de registro y por
estar equipados con los accesorios complementarios
de reflexién especular y/o difusa que permiten realizar
diferentes investigaciones cristaloquimicas.

5.1. Muestreo

La creacién de un banco de datos de referencias
de los espectros infrarrojos de reflexién de minerales
(catdlogo) necesita la obtencion de los datos
espectrométricos en las muestras patrones con la pureza
mds alta posible. Tomando en cuenta estos imperativos,
hemos seleccionado mds de 300 especies minerales,
agregados minerales y rocas de las dimensiones
suficientes para ser orientados, tallados y pulidos. Estas
muestras con la pureza mds alta posible se identificaron
con la ayuda de las técnicas analiticas y mineralégicas
avanzadas: Difraccién de Rayos X (DRX) y Microsonda
Electrénica (ME).

Cada muestra patrdn, se analiz6 cuantitativamente
con laayuda de la DRX y ME en el Instituto de Geologia
de San Petersburgo (Rusia) y en la Universidad de
Nantes (Francia). Todos los resultados obtenidos por
estas dos técnicas se encuentran guardados actualmente
en el laboratorio de mineralogia de la Universidad
Michoacana de San Nicolas de Hidalgo (México).

Estos patrones estdn dispuestos para todos los
investigadores que podran solicitarlos con el fin de
realizar sus propios estudios y compararlos con los
resultados obtenidos.

5.2. Obtencion de espectros

Los espectros infrarrojos de reflexion de minerales,
materiales gemoldgicos y pétreos, se obtuvieron con la
ayuda de los espectrometros modernos que hemos tenido
en nuestra disposicion en diversas instituciones:

1. Laboratorio de Mineralogia del Instituto de
Minas de San Petersburgo (Rusia).

2. Laboratorio de Mineralogia y Gemologia de la
Universidad de Mainz (Alemania).

3. Laboratorio de Fisica Cristalina del Instituto de
Materiales de la Universidad de Nantes (Francia).

4. Laboratorio de Mineralogia de la Universidad
Michoacana de San Nicolds de Hidalgo (México).
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5.3. Equipos espectrométricos utilizados

Para comprobar las posibilidades de la EIR en
el estudio de minerales, materiales gemoldgicos y
pétreos, se utilizaron durante la dltima década varios
espectrémetros infrarrojos:

- Espectrémetro IRS-29 (Rusia)

- Espectrometro UR-20 (Alemania)

- Espectrémetro Perkin-Elmer FTIR 1760 (Alemania)
- Espectrémetro Nicolet 20SXC-FTIR (Francia)

- Espectrémetro Bruker Tensor-28-FTIR (México)

El equipo espectrométrico utilizado ha permitido
comparar y verificar los datos obtenidos, lo que finalmente
ha confirmado gran precisién de esta técnica analitica.

La Figura 5.1 muestra el principio del
funcionamiento del espectrometro tipico FTIR
(Espectrometria infrarroja transformada de Fourrier).
Se puede observar que un haz monocromatico llega al
interferometro de Michelson, donde parte del haz es
reflejado al espejo fijo por el beam splitter y otra parte es
transmitida al espejo mévil. Ambos haces se recombinan
en el beam splitter. Dado que el camino recorrido por
el haz reflejado desde el espejo mévil es ligeramente
diferente al reflejado por el espejo fijo (salvo cuando las
distancias de ambos hasta el beam splitter coinciden), los
dos haces interfieren constructiva o destructivamente.
El desplazamiento del espejo mdvil a una velocidad
constante v modula el haz que sale del interferémetro
a una frecuencia 2 vn. Si la velocidad del espejo es
de 0,2 cm/seg, en el intervalo espectral 4000-400 cm-
I' se modulan frecuencias entre 1600 y 160 Hz. El haz
modulado se dirige a través de la muestra o la referencia
y finalmente llega al detector que habitualmente es
sulfato de triglicina (TGS), pues tiene una frecuencia de
respuesta alta (superior a 1 MHz). En conjunto, la FT

Beam spliter

Espejo mévil |

; : "q

)

ra -
Interferémetro o % /

Espacio con muestra

Sulfato de
triglicina

mejora la relacién sefial/ruido y también el poder de
resolucién. Las muestras se orientaron y se montaron en
varios tipos de los accesorios de reflexion.

Los recientes modelos compactos de los
espectrometros infrarrojos (con poderosos fuentes
de radiacion y sensibles detectores) contienen,
como regla, a) el microscopio de alta resolucién y
cdmara de observacion, b) accesorios de fibra dptica
(Ostrooumov, 2001, 2006). En los iltimos afios se
han creado espectrémetros infrarrojos portétiles que
permiten realizar las mediciones experimentales in-situ
de diferentes objetos mineraldgicos, gemoldgicos y
arqueométricos (sin tomar muestras y mover los objetos
de investigacion).

En la calidad de un patrén de registro, se utilizé
un cristal de cuarzo natural sin las impurezas de otros
elementos (yacimiento Cholodniya, Urales, Rusia)
que fue estudiado en dos orientaciones fundamentales
(paralelamente y perpendicularmente al eje de simetria
principal L,). Estos dos espectros se han obtenido en
todos los laboratorios anteriormente mencionados,
con la ayuda de diversos equipos espectrométricos, lo
que ha permitido mostrar alta reproductividad de los
resultados obtenidos. En el proceso de obtencién de
los espectros de reflexion infrarroja, las muestras de
minerales se orientaron en una, dos o tres direcciones en
la dependencia de su sistema cristalino.

Finalmente, después de la creacion de una
base de datos de espectros infrarrojos de reflexion
de minerales (http://www.geocities.com/ostroum) se
elaboré el software de identificacién autonémica asistida
por la computadora. Esta base de datos esta basada
en los espectros infrarrojos de reflexion obtenidos
experimentalmente para la regién infrarroja mediana.

Espejo fijo

Lampara para
alimentacién

Figura 5.1. Esquema de un montaje FTIR: el monocromador esta reemplazado por el interferémetro y un calculador de transformado
de Fourrier.
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6. Resultados analiticos de la EIR

En los capitulos anteriores, hemos comentado
que el espectro de absorcidn o reflexion infrarrojo de un
compuesto quimico juega, en cierto modo, el papel de
una “huella digital”. Asi, para la identificacion precisa
de una sustancia mineral sin impurezas, es suficiente
comparar su espectro con los espectros de los compuestos
minerales patrones. Seria importante conocer, también,
todos los datos complementarios sobre la naturaleza
cristaloquimica y el origen de las sustancias analizadas,
para asi limitar el nimero de los compuestos minerales
posibles que pueden corresponder a un compuesto
estudiado. Cuando se establece una identidad entre dos
espectros, la identificacion es correcta y se considera
terminada. Ademas, los espectros infrarrojos de reflexién
podrian servir en los casos mds complejos (por ejemplo,
para identificar las especies minerales con las impurezas
estructurales, detectar el cardcter de estas impurezas y
determinar las mezclas isomorfas de los minerales).

Las investigaciones realizadas muestran que cada
mineral se distingue por algunos pardmetros especificos
en sus espectros infrarrojos de reflexion, lo que permite
siempre distinguirlo de los demas especies y variedades
minerales. Estos pardmetros son los siguientes: la
configuracién (forma), el nimero y la posicién de las
bandas, asi como también sus intensidades relativas.

En el capitulo 4, hemos mencionado ya, que la
regién infrarroja se divide en tres zonas principales: a)
infrarroja cercana (IRC: 13333-4000cm! 0 0.8-2.5 um),
b) regién infrarroja mediana (IRM: 4000-400cm! o 2.5
-25 pm) ¢) infrarroja lejana (IRL: 400-10cm ! o0 25-1000
um). Laregién cercana es favorable para la identificacion
de bandas tipicas de ciertos grupos quimicos o iones, tales
como Fe2* (0.8-1.0 um), H,0 (1.4; 1.9 pm), OH (2.2; 2.7
pm), CO; (1.9; 2.0; 2.17; 2.3 pm). Asi, se pueden utilizar
estas bandas de absorcién para el andlisis cualitativo o
semicuantitativo de estas agrupaciones atémicas y para
determinar, también, algunos elementos quimicos.

En la region infrarroja mediana, las bandas de
absorcion o de reflexién son normalmente relacionadas
con diferentes grupos atomicos de los minerales (Fig.
6.1). Los espectros infrarrojos de minerales en esta
region, presentan siempre informacién importante sobre
los grupos funcionales en que consisten estas sustancias
naturales. La mayoria de las bandas caracteristicas se
encuentran en la regién mediana del espectro infrarrojo
(Figuras 4.5-4.7). Por ejemplo, en la regién 1600-900

cm’!, se encuentran la mayoria de las bandas intensas y
estrechas para la identificacién de los grupos atémicos
principales de los minerales formadores de las rocas
(feldespatos, inosilicatos, filosilicatos). En la regién
830-625cm’!, aparecen las bandas caracteristicas de los
ciclosilicatos con la intensidad mediana y débil. En la
region 550-500 cm! se encuentran las bandas tipicas de
los inosilicatos y filosilicatos. Las bandas 625-590 cm'!,
son caracteristicas para los feldespatos.

BO,: (900-950) PO.: (1060-1170) CO,: (1400-1580)

FAY S0,: (1100-1200)
JARY (- X {uolw Aed !
A N

Numero de ondas (em-)

Figura 6.1. Bandas caracteristicas de reflexién de diferentes
grupos cristaloquimicos.

Los carbonatos se caracterizan por las bandas
intensas que se localizan con las longitudes de ondas mas
cortas (1560-1370 cm'!) y por una banda menos intensa
cerca de 890-800 cm!. Dos bandas intensas en la regién
1160-1120 y 680-610 cm! son tipicas de los sulfatos.

En la bibliografia se pueden encontrar numerosas
investigaciones sobre la espectrometria de transmision/
absorciéon de los minerales en la regién infrarroja
mediana.

La region infrarroja lejana, es la zona donde se
observan las bandas fundamentales de frecuencias
bésicas (modos externos o modos de red) que son una
combinacién de traslaciones y rotaciones impedidas de
los grupos poliatémicos presentes o de los grupos de
coordinacién con los cationes presentes en la estructura
cristalina. Esta zona, para los minerales, no se encuentra
todavia bien estudiada.
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7. Espectros infrarrojos de reflexion de minerales de diferentes clases cristaloquimicas

Este trabajo, es el primer intento sistematico
para crear un catalogo infrarrojo de reflexién de los
minerales, asi como también, en menor proporcidn,
de varias rocas, diversos materiales gemoldgicos,
pétreos, lapidarios y sintéticos, algunos objetos de arte y
patrimonio cultural. En la primera etapa de investigacién
fueron obtenidos méds de 500 espectros infrarrojos
de reflexién que caracterizan mas de 300 especies y
variedades minerales, materiales gemoldgicos y pétreos
(ver Anexo con la informacién espectrométrica sobre
los principales compuestos minerales). Veamos, ante
todo, los pardmetros espectrométricos especificos de
determinadas especies minerales de diversa naturaleza
cristaloquimica.

Tipol. Elementos nativos (Homoatomos) y compuestos
similares

A este tipo pertenecen 124 especies minerales
de las cuales 38 especies son los elementos nativos, 56
especies pertenecen a los compuestos intermetélicos y
los demds son carburos, nitriros y fosfuros. La mayoria
de los minerales de este tipo son muy raros - su peso
total en la corteza terrestre es muy pequefio (alrededor
de 0.02% de toda la masa de la corteza terrestre). Los
elementos nativos son las especies minerales integrados
por dtomos de elementos quimicos iguales o de estructura
y propiedades bastante parecidas: metales, semimetales
y no metales.

El tipo de enlace quimico en los elementos nativos,
determina sus particularidades cristaloquimicas. Para la
mayoria de los metales nativos con el tipo metilico de
enlace son caracteristicas las estructuras de coordinacion
con empaquetamiento mds compacto ctibico o hexagonal
de los 4tomos. Todos los metales nativos poseen alta
conductividad térmica y eléctrica y difieren por el
fuerte brillo metélico y la alta densidad, (que depende
de la masa atomica de los elementos determinados).
Los no metales, se caracterizan por el enlace covalente
(diamante) o mixto covalente-molecular (azufre, grafito)
y las estructuras del tipo coordinativo, anular y laminar.
En la forma de los elementos nativos, se forman las
concentraciones industriales de ciertos metales (oro,
plata, platino) y no metales (azufre, grafito, diamante).

Se han obtenido, recientemente, los espectros
infrarrojos de reflexion de diferentes diamantes que
tienen algunas bandas caracteristicas (ver Anexo). Al
mismo tiempo, recientemente se registraron también unos
espectros infrarrojos de absorcién (4000 - 2000 cm!)
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de este mineral. Las bandas de absorcion y de reflexién
estan relacionadas probablemente con las impurezas de
hidrégeno y de nitrégeno aislado y en capas de tipo A'y
B (Tabla 7.1).

El azufre nativo, se caracteriza por una estructura
cristalinaque no es tan tipica para los minerales. El estudio
através de los rayos X ha revelado que el azufre rémbico
posee una red molecular muy compleja y muy rara en
los compuestos inorganicos. Las bandas principales de
reflexion que hemos obtenido son: 490, 460, 432, 416,
410, 401 cml.

Tabla 7.1. Impurezas en el diamante y sus particularidades

espectrométricas
Impurezas Nimero de ondas cm! Intensidad
Hidrogeno 4499 *
4169 *
3237 *
3107 *okk
2786 *
1405 *k
Nitrégeno A 1281 *ok
1224
1095
1010
Nitrégeno B 1337 *
1170 *ok
1095 *
1010 *
Nitrégeno en capas 1370 *okx
Nitrégeno aislado 1343 *k
1130 *okk
1050 *

Nota. Intensidad: * - débil, ** - media, *** - alta.

Tipo II. Calcogenuros (Sulfuros y compuestos
similares)

El mayor nimero de minerales estd representado
por los compuestos sulfurosos (Sulfuros y Sulfosales).
A este tipo pertenecen aproximadamente 600 especies
minerales de las cuales 480 especies son sulfurosas.



Las demds especies son los compuestos de los metales
de transicion y los semimetales con antimonio
(Antimoniuros), el arsénico (Arseniuros), el bismuto
(Bismutidos), el selenio (Seleniuros) y el telurio
(Telururos).

Los elementos constituyentes de especies
minerales, ademds, de azufre y otros aniones, son
generalmente Fe, Cu, Zn, Pb, Ag, Au, Co, Ni. Los
compuestos de este tipo se caracterizan por gran
diversidad de las estructuras cristalinas y por los tipos
complejos de los enlaces quimicos (covalente, covalente
parcialmente i6nico, covalente coordinado o dativo).

Entre los minerales de este tipo, no mds de 20
especies, son ampliamente difundidas en la corteza
terrestre en la cual estan formando unas acumulaciones
considerables. Los Sulfuros y sus andlogos, son las
menas mds importantes de metales no ferrosos (Cu, Pb,
Zn, Co, Ni), los nobles (Au, Ag) y varios metales raros
(Cd, In, Ga, Ge, Se, Te).

Veamos algunos espectros infrarrojos de reflexion
de los sulfuros més difundidos en la corteza terrestre. Por
ejemplo, la esfalerita ZnS se caracteriza por la estructura
cristalina en la forma de un empaquetamiento ciibico
compacto de los aniones de azufre. Los cationes de zinc
ocupan la mitad de los huecos tetraédricos entre los
aniones. Las bandas tipicas de reflexion de este mineral
son las siguientes: 708, 608, 539, 496, 469, 442 cm!.

Por lo general, las bandas caracteristicas de los
sulfuros se localizan en la regién infrarroja lejana. Por
ejemplo, la mayoria de estos compuestos minerales tiene
una banda principal cerca de 400-300 cm’!: la pirita
(FeS,) - cerca de 411 y 396 cm!, la marcasita (FeS,)
- cerca 418 cm'!, la calcopirita (CuFeS,) - cerca de 358
cm-1, el cinabrio (HgS) - cerca de 342 cm!, el rejalgaro
(AsS) - cerca de 388 cm’l, el oropimento (As,0;) - cerca
de 379 cm-1.

Entre las sulfosales se obtuvo el espectro de la
prustita, que tiene también algunas bandas caracteristicas
en la regién infrarroja mediana.

Tipo I11. Halogenuros

A los Halogenuros pertenecen 150 especies
minerales que son los compuestos de F (fluoruros), CI
(cloruros), y en menor proporcién de Bromo y Yodo, en
general, con los metales alcalinos (K, Na). Los Cloruros
y los Fluoruros son mds difundidos en la corteza terrestre.
Sus estructuras se caracterizan por el empaquetamiento
de los aniones de Cl y F, con los vacios octaédricos

donde se encuentran los cationes de K, Na, Ca, Mg y
otros elementos. En los Halogenuros predominan los
enlaces del tipo iénico. Los Halogenuros, sirven de
materia prima para la industria quimica, alimentosa
y Optica. En la metalurgia se usa la fluorita (CaF,) en
calidad de fundente.

La estructura cristalina de la fluorita es andloga a
los compuestos del tipo AX,, constituidos por los 4tomos
de Ca distribuidos en una red cibica con caras centradas.
Las bandas de reflexién de este mineral se encuentran
en la frontera de la region infrarroja mediana y la lejana:
448, 430, 409 cm-1,

Por lo general, todos los halogenuros naturales
son transparentes en la regién infrarroja mediana. En la
region lejana la fluorita, la halita y la silvina tienen las
bandas alrededor de 300, 250-150 y 200-140 cm-!.

Tipo IV. Compuestos Oxigenados

Este tipo se divide por dos subtipos: Oxidos e
Hidréxidos y Sales Oxigenadas. Al primer subtipo
pertenecen mds de 500 especies minerales de las cuales
dos terceras partes son los Oxidos - compuestos de los
metales y los metaloides con el oxigeno. Los Hidr6xidos
contienen el grupo OH, los aniones complementarios y el
agua. En los 6xidos, predomina el tipo i6nico de enlace
quimico con pequeiio aporte de los enlaces covalente o
metélico. En los Hidréxidos, es importante la influencia
de los enlaces de hidrégeno. Para los 6xidos, son tipicas
las estructuras de coordinacion, de cadena y de armazén.
Asi, por ejemplo, los 6xidos complejos poseen la
estructura de coordinacién con el empaquetamiento mas
compacto de oxigeno, en la cual los cationes ocupan una
parte de las posiciones tetraédricas y octaédricas.

Las estructuras de cadena y laminar son
caracteristicas para los Hidréxidos. En su base estd
el empaquetamiento hexagonal mds compacto de los
grupos de OH en los cuales los cationes se sitiian en
coordinacién octaédrica. Las particularidades fisicas
y morfolégicas de los Oxidos e Hidréxidos totalmente
corresponden a sus particularidades cristaloquimicas y
el tipo de enlace quimico que en ellos predomina.

Seria conveniente mencionar que actualmente
existen algunas diferencias entre los cientificos de la
escuela rusa y los mineralogistas americanos al respecto
de los minerales del grupo del Cuarzo (compuestos
de Si con oxigeno): los primeros consideran que estos
minerales pertenecen a los 6xidos, mientras que otros
los consideran entre los silicatos. Los fundadores de la
escuela mineraldgica rusa (V.Vernadsky, A. Fersman, A.
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Betejtin, A. Povarennykh y muchos otros mineralogistas)
siempre consideraban que a los 6xidos pertenecen los
minerales que representan los compuestos de metales
y metaloides con oxigeno. Por otro lado, a los silicatos
pertenecen los minerales que representan las uniones de
Si, Al y de los radicales ani6nicos con cationes, entre los
cuales figuran como constituyentes de especies minerales
Al, Fe, Mg, Mn, Ca, Na, K, asi como Li, Be, B, Ti, Zr,
TR, Cs, Sr, Y, Zn, Cu, etc. Los radicales aniénicos son
constituidos, ademds de Si y Al, también por Ti, Zr, Be, B,
Fe. En el caso particular de los 6xidos de silice (cuarzo,
cristobalita, tridimita) ciertos autores de la escuela
americana los incluyen en la clase de los silicatos ya que
sus estructuras cristalinas guardan alguna relacién con
los silicatos. Sin embargo, en vista de que los 6xidos de
silice son por su naturaleza quimica los éxidos tipicos

debemos (en consonancia con el principio admitido por
los mineralogistas rusos) considerarlos en la clase de los
6xidos y no en la clase de los silicatos.

Los Oxidos e Hidréxidos pertenecen a los
minerales ampliamente difundidos en la corteza terrestre:
estas especies minerales constituyen alrededor 17% de
su masa. Las especies minerales de este subtipo son las
menas importantes de Fe, Cr ,Mn, Ti, Al, Nb, Ta, U,
Th, y son también los materiales abrasivos (corindén),
piezoeléctricos (cuarzo), y diversas piedras preciosas
(rubi, zafiro, amatista).

Las bandas caracteristicas de la EIR de algunos
6xidos principales se encuentran en la tabla 7.2.

Tabla 7. 2. Bandas caracteristicas de reflexion en los espectros de los 6xidos

Mineral 900-800 800-700 700-600 600-500 500-400
Espinela - 730 - 540 -
Crisoberilo 880 780 647 553 435
Corindén - - 650 600 450
Hematita - - - 560 -
Rutilo - - - 530 415, 402
Casiterita - - - 615 530
Grupo de la Espinela. Las bandas principales de reflexién de diversas

La mayoria de los minerales de este grupo,
cristalizan en el sistema cibico. En la estructura cristalina
los iones de oxigeno se hallan densamente empaquetados
en planos paralelos a las caras del octaedro. Los iones
bivalentes (Mg2+, Fe?* y otros) se hallan rodeados por
cuatro iones de oxigeno en disposicion tetraédrica,
mientras que los cationes trivalentes (Al13*, Cr3+, Fe3+*
y otros) estdn rodeados por seis iones de oxigeno en los
vértices del octaedro. En otros minerales de este grupo,
cada ion de oxigeno estd relacionado con un catién
bivalente y tres cationes trivalentes. En dependencia de
las valencias de los cationes en diferentes disposiciones,
se distinguen tres tipos de espinelas: normales, inversos
y desordenados.

Hemos analizado las muestras de espinelas que
corresponden a las espinelas normales. La composicién
quimica de las muestras es tipica para la espinela
MgAl,O, (“pleonasto”).
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muestras de la espinela normal se localizan en cuatro
regiones: 850-830, 750-720, 600-580, 560-520 cm!. A
veces se observa la estructura compleja de estas ban-
das.

Crisoberilo (Alejandrita) - BeAl,O,

La disposicion de los iones en la celda elemental
es enteramente andloga a la que posee un nesosilicato,
la forsterita (Mg,Si0,). Los iones de oxigeno forman
el empaquetamiento hexagonal compacto. Los iones
de Be, lo mismo que los de silicio en la forsterita,
estdn rodeados por cuatro oxigenos, y los de aluminio
por seis. La variedad cromifera (alejandrita) tiene una
coloracién verde esmeralda en la luz visible y roja violeta
es examinada a la luz eléctrica.

Las bandas principales de reflexién de crisoberilo
y de alejandrita son las siguientes: 880, 780, 647, 553,
512,435 cm! para la orientacién (001).



Grupo de la Hematita.

Todos los minerales de este grupo (corinddn,
hematita, etc.) cristalizan en el sistema trigonal y
poseen una estructura cristalina del tipo Al,O;. La
ultima representa el empaquetamiento hexagonal mds
compacto de los iones de O2, en la cual los iones de
Al 3+ ocupan 2/3 partes de los huecos octaédricos. Las
variedades principales nobles del corindén que se usan
ampliamente en gemologia y arqueometria son el rubi
(rojo) y zafiro (azul y todos otros colores). Los espectros
de reflexién de estas variedades son caracteristicas segiin
la orientacién:

(0001): 660-650; 610-590; 460-450 cm-1;
(1120): 1030-1020; 830; 760; 650; 610; 500; 450 cm"1.

Lahematita (Fe,O;) tiene una variedad con el color
rojo guinda y el brillo metdlico fuerte, que también se
encuentra en los objetos gemoldgicos y arqueométricos.
En el espectro infrarrojo de este mineral se observan dos
bandas principales de reflexién: 560 y 476 cm'!. En la
region infrarroja lejana en el espectro de la hematita se
encuentra una banda cerca de 330 cm'!.

Grupo del Rutilo

Constituyen este grupo los compuestos del tipo
AX, que cristalizan en el sistema tetragonal: son los
diéxidos de Ti, Sn, Mn. Entre estos dltimos TiO, forma
en la naturaleza tres modificaciones polimorfas con
denominaciones especiales: rutilo, brooquita, anatasa.
Los minerales de este grupo se utilizan raramente en la
gemologia y a veces los encuentran en algunos objetos
arqueolégicos. Ultimamente algunas variedades de TiO,
y SnO, sintéticas se utilizan como las imitaciones del
diamante.

Las bandas caracteristicas del rutilo son las
siguientes: 730, 700, 660, 600-590, 550, 540, 530, 510,
460, 415, 402 cm-!.

Grupo del Cuarzo

Los minerales que constituyen este grupo poseen
una misma composicién muy sencilla: SiO,. Integran
una serie de modificaciones polimorfas. El cuarzo es uno
de los minerales mas abundantes en la corteza terrestre.
Esta modificacion estable a bajas temperaturas tiene una
estructura que representa una armazon tridimensional
constituida por tetraedros de silice, cada uno de los cuales
tiene los vértices comunes con los cuatro vecinos.

Las variedades transparentes o translicidas, de
hermosa coloracién, tienen nombres especiales : 1)
cristal de roca - incoloro; 2) amatista - violeta, 3) citrina -
amarillo limén; 4) cuarzo ahumado - griséceo o pardusco;
5) morion - negro, etc. Todas estas variedades de silice
natural se han estudiado ampliamente en la mineralogia,
gemologia y arqueometria.

La calcedonia es una modificacidn criptocristalina
del cuarzo que suele poseer distintos colores y matices
(con mayor frecuencia que el cuarzo cristalino). Entre
ellas se encuentran las variedades que tienen el interés
gemoldgico y arqueométrico: pardo, marrén (carneola
o sarda), verde (plasma), verde manzano (crisopraso),
verde con manchas rojas (heliotropo). Las 4gatas o
los onices constan a menudo de delgadisimas capas
de calcedonia de distinto color concéntricas zonales
o planas paralelas, pueden ofrecer las mds variadas
combinaciones de matices: negro y blanco (6nice
drabe), pardo y amarillo (sardénice), rojo y blanco
(carneoldnice), etc. Se distingue también el 6palo - un
hidrogel sélido- SiO, nH,O (forma amorfa). Todas estas
formas de silice natural se usan ampliamente en los
materiales gemoldgicos y en los objetos arqueométricos,
y ademads, se estudian detalladamente con las técnicas
analiticas modernas de la Mineralogia Avanzada.

Seria importante subrayar que diversas especies y
variedades de lasilice natural (cristalinas, criptocristalinas
y amorfas) se caracterizan por los espectros infrarrojos
de reflexién bien definidos. Para las primeras formas
(cristal de roca, amatista, citrino, etc.) los espectros
son idénticos. Ellos se caracterizan por las bandas
caracteristicas que estdn relacionadas con las vibraciones
de los grupos de Si-O (Tabla 7.3). Al mismo tiempo, hay
que mencionar que estos espectros son diferentes para
diferentes orientaciones de los cristales:

(1010): 1180, 1108, 800, 780, 534, 493 cm"!;

(0001): 1178, 1090, 800, 558, 480 cm'!.

Tabla 7.3. Movimientos vibracionales y las bandas correspon-
dientes de reflexién en el espectro infrarrojo de cuarzo.

Bandas de absorcion Modos de vibracion
1200-1100 Si-O (v as)
1100-1000 Si-O-Si (v as)

800-770 Si-O (v s)
550-400 Si-O (vb)
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Por lo tanto, el espectro del cuarzo permite
determinar una orientacion tipica de los cristales en los
agregados de cuarzo, dgata y calcedonia. Los espectros
infrarrojos de reflexién de otras variedades de este grupo,
(crisopraso, 6palo) también son muy diferentes.

Al Subtipo - Sales oxigenadas. Pertenece la
mayoria de las especies minerales (en este momento 2608
especies),quesonlas salesdediferentes dcidos (carbdnico,
sulftrico, fosférico, arsénico etc.). Los silicatos, que son
las sales de los 4cidos hipotéticas siliceos, también se
consideran en este subtipo. Precisamente los silicatos
son los minerales mds difundidas en la corteza terrestre:
el nimero total de silicatos alcanza actualmente 1100
especies. La concentracién de los silicatos en la corteza
terrestre alcanza mas del 75% de todos los minerales de
la litosfera.

Una particularidad caracteristica cristaloquimica
de las sales oxigenadas consiste en la presencia de aniones
complejos en sus estructuras cristalinas: (CO,), (PO,),
(SO,), (BO,), etc. Los cationes que disponen en los
centros de estos grupos poseen radios idnicos de pequeiias
dimensiones, elevadas cargas y enlaces covalentes con
los iones de oxigeno. Los aniones complejos son grupos
compactos, unidos firmemente en un todo integro, que
entran en las estructuras cristalinas como unidades
estructurales independientes. Se distinguen de los
aniones simples por la forma y, en consecuencia, por
las dimensiones. Los aniones del tipo XO, poseen una
coordinacién tetraédrica y son afines por su forma a los
cuerpos isométricos. Los del tipo XO; tienen la forma
de tridngulos planos (CO;, BO;), con menos frecuencia
se asemejan a piramides truncadas (AsQO;, etc.), donde
los iones de oxigeno ocupan los dngulos del tridngulo,
mientras el catién que los une se halla sobre el centro
de dicho tridngulo. Ademas de los aniones complejos
de configuracién simple existen radicales todavia mas
complejos. Es sintomdtico, que sean especificos para los
silicatos y boratos.

La clasificacién de las sales suele basarse en los
radicales acidos o, lo que es lo mismo, en los aniones
complejos. Entre los minerales que representan las sales
oxigenadas se distinguen las siguientes clases (Tabla
7.4):

Tabla 7.4. Clases cristaloquimicas de las sales oxigenadas

1. Silicatos 6. Molibdatos y wolframatos

2. Carbonatos 7. Cromatos
3. Sulfatos 8. Nitratos
4. Fosfatos, 9. Teluratos y teluritos

arseniatos y vanadatos 10. Selenatos y selenitos
5. Boratos

11. Iodatos y otros
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Los radicales complejos tienen las bandas de
reflexién en diferentes zonas de la regién infrarroja
media (Figuras 4.5-4.7; Tabla 7.5).

Tabla 7.5. Bandas de reflexién caracteristicas de diferentes
radicales cristaloquimicos en las sales oxigenadas

Radical Posicion de bandas (cm™)

CO, 1500-1400; 900-800
SO, 1130-1080; 680-610
BO; 1300-1200; 800-700
PO, 1190-950; 620-570
AsO, 820-780
VO, 840-740

Todos silicatos 1100-900

Clase: Silicatos

En la base de la estructura cristalina de los
silicatos, estan los radicales aniénicos (SiO,) -tetraedros
- con el enlace quimico mixto (i6nico-covalente). Estos
tetraedros estructurales pueden ser aislados o unirse con
la formacién de los complejos de diferente configuracion
y tamaiio. Los radicales anidnicos se unen con la ayudade
los cationes, entre los cuales se figuran 60-70 elementos.
Su combinacién con los tetraédros de (SiO,) da en el
resultado gran diversidad de las estructuras. En funcién
de como combinan entre si los radicales atémicos se
distinguen las estructuras siguientes de los silicatos:
a) de estructura insular (tetraedros aislados); b) de
anillos aislados (anillos tetraédricos); c) con estructura
de cadena (cadenas simples y dobles de tetraedros); d)
de estructura laminar (capas de los tetraedros); e) de
estructura de armazén (combinacién tridimensional de
los tetraedros).

Segitin se produzca o no la polimerizacién de los
tetraedros SiO, y como se produzca, se constituirdn
distintas formas espaciales de radicales anidnicos
complejos. Debido a este hecho la clase de los silicatos
se divide sobre las subclases siguientes:

A. Nesosilicatos presentan una estructura en los
tetraedros (SiO,)* aislados;

B. Soro-ciclosilicatos presentan una estructura
por los grupos aislados (Si,0,)% o en anillos
planos y aislados (Si,03,);

C. Inosilicatos con las estructuras que estdn
representados por cadenas contindas simples
(Si,0¢)* o dobles (Si,0,,)%;

D. Filosilicatos que tienen las estructuras con
las capas bidimensionales de los tetraedros
(Si205)2'§



E. Tectosilicatos presentan una estructura de
armazones tridimensionales de los tetraedros
[(Si, Al )02,

Sobre esta base estructural se distinguen las
subclases determinadas. Los silicatos son los minerales
mds importantes que componen la masa principal de
rocas (feldespatos, micas, piréxenos, anfiboles, olivino,
etc.). Los silicatos constituyen importantes minerales
econémicos no metdlicos (materia prima cerdmica
y refractaria, materiales de construccién, termo-y
electroaislantes). Los silicatos también son las menas
de algunos elementos raros: Li, Cs, Be, Zr, TR, a veces
de Fe (cloritas de Fe, que contienen hasta 38-42% de
Fe: chamosita y turingita). Ademds, a los silicatos
pertenecen varios minerales gemoldgicos: piedras
preciosas y semipreciosas (esmeralda, aguamarina,
topacio, nefrita, rodonita, etc). Finalmente, los silicatos
son los componentes esenciales de los materiales pétreos
y muy a menudo se encuentran en distintos objetos
arqueométricos.

Las bandas tipicas de la EIR de las subclases de
silicatos se encuentran en la tabla 7.6. Los espectros
infrarrojos de reflexién de los silicatos dependen de
su composicién quimica y de sus particularidades
estructurales. Entre los ejemplos concretos de la
utilizacion de la EIR en la caracterizacién de los silicatos
podemos mencionar la identificacion de las especies
minerales del grupo de granates y la evaluacién del
grado de orden/desorden estructural de los feldespatos
alcalinos.

Tabla 7.6. Posicién de las bandas tipicas de reflexién de los
grupos aniénicos en las sales oxigenadas.

Subclase Mineral Maximos de reflexion
(en cm?)
Nesosilicatos  Olivino 1000-900
Ciclosilicatos  Berilo 1250-1230;
820; 750
Inosilicatos Piroxenos 570-465
Anfiboles 490-450
Filosilicatos Micas 550-465
Tectosilicatos ~ Feldespatos 610-590
Feldespatoides 1500; 1200,
1050-1010
Zeolitas 3600-3500;
1060-1000

Se conoce que el grupo de los granates se
divide sobre granates “piralspitas” (piropo, almandina,
espesartita) que son aluminosos y por los granates

“ugranditas” (uvarovita, grosulario, andradita) que son
célcicos. Los nombres de diferentes variedades de las
especies principales de este grupo son los siguientes:
rodolita, tsavorita, demantoide, topazolita, melanita.
Todos los granates se estudian ampliamente en la
mineralogia, gemologia y arqueometria.

En los espectros de reflexion de las “piralspitas”se
observa una banda principal cerca de 1000 cm!. Esta
misma banda se desplace a las longitudes de ondas mas
largas (1010-970 cm'!) en la serie piropo-alamandina-
espesartina. Ademds, dos bandas (920-880 cm!) se
desplacen en la misma direccién y con el aumento
paralelo del pardimetro a de la celda elemental (11.46-
11.62 A).

En comparacién con las “piralspitas” la banda
principal (955-908 cm!) y todas otras bandas de los
“ugranditas” se localizan en la regidén de las longitudes
de ondas mds largas en una serie de los granates:
grosulario-tsavorita-uvarovita-andradita. La posicidn
de otras bandas también se cambia en funcién de la
composicién quimica y los pardmetros estructurales.

En el espectro de reflexion del granate melanita
se observa la disminucién brusca de la intensidad de
la banda cerca de 530 cm’!. Esta disminucién esta
relacionada evidente con la sustitucion Ti-Fe en la
estructura cristalina de los granates con la impureza de
titanio.

Por lo tanto, la EIR y la espectrometria Raman,
permite identificar en una primera aproximacién la
naturaleza del granate. El desplazamiento de la posicién
de la banda principal de reflexién depende de la
sustitucién de los cationes en la estructura cristalina: si
el nimero de ondas de la banda principal es menos que
960 cm!, el granate es célcico. Se puede utilizar también
las posiciones de otras bandas: 586-571 cm-! (granates
aluminosos) y 550-525 cm-! (granates calcicos).
Utilizando las curvas de calibracién o las ecuaciones
matemdticas, es posible establecer las proporciones
relativas de los elementos trivalentes que se encuentran
en la estructura cristalina, es decir, se puede determinar
la especie mineral o la variedad del granate.

Recientemente, se han evaluado los espectros
infrarrojos de reflexién de los feldespatos alcalinos en
funcién de un grado de su orden/desorden estructural
(Ostrooumov, 1991). En el resultado de estas
investigaciones se ha mostrado que la interpretacién
detallada de los espectros infrarrojos de reflexién de los
feldespatos permite obtener una evaluacién precisa de
sus particularidades estructurales (ver capitulo 8).
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Clase: Carbonatos

A esta clase pertenecen 201 especies minerales,
que son las sales de 4cido carbénico. Los Carbonatos,
sobre todo la calcita y la dolomita, son los minerales
ampliamente difundidos en la corteza terrestre. Las
estructuras cristalinas se caracterizan por la presencia
de los radicales triangulares (CO;), que se unen con la
ayuda de diferentes cationes (a menudo Ca, Mg, Fe, etc.).
Los Carbonatos son los minerales principales de algunas
rocas sedimentarias (calizas, dolomitas) y metamorficas
(méarmoles), que forman acumulaciones industriales y se
utilizan en calidad de materiales de construccién o para
obtener el cemento. Algunos de ellos son las materias
primas en la industria quimica (sosa), en la industria
metalirgica como material refractario (magnesita) y
en calidad de fundente al hacer hierro (caliza). Los
Carbonatos, son también la mena de hierro (siderita),
integran las menas polimetalicas (cerusita, esmitsonita),
sirven de materia prima Optica valiosa (espato de
Islandia) y se consumen en calidad de piedra decorativa
y semipreciosa (6nice de marmol, malaquita, azurita).

En general, los carbonatos no se utilizan muy a
menudo en la gemologia, pero son utilizados a veces
en los objetos arqueométricos (por ejemplo, para la
creacion de los objetos esculturales y en cabujones). La
calcita y la aragonita son los compuestos principales de
las perlas y corales. Ademas, estos minerales son también
muy importantes en la resolucién de varios problemas
actuales de la Mineralogia Avanzada.

Por lo general, todos los carbonatos tienen las
bandas de reflexion alrededor de 1500-1400 (fuertes),
900-870 (medias), 760-710 (débiles) cm-!. Estas bandas
corresponden a las vibraciones caracteristicas del grupo
CO;. La banda principal cerca de 1500-1400 cm'! tiene
muy a menudo una estructura compleja.

Los carbonatos del grupo de la calcita se distinguen
por las vibraciones cerca de 900-870cm’!. En la serie,
siderita, rodocrosita, calcita y magnesita la posicién
de esta banda se cambia de 870 a 900 cm!. El mismo
desplazamiento se observa para los minerales del grupo
de la aragonita (cerusita-aragonita: 840-860 cm!).

Los carbonatos hidratados presentan otro tipo de
espectro. Por ejemplo, la malachita muestra un maximo
doble en la region cerca de 1500-1400 cm-!, una banda
muy fuerte cercade 1050 cm! y la posicién de un maximo
tipico de los carbonatos en la regién de las frecuencias
bajas (820 cm'!).
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Clase: Sulfatos

Los minerales de esta clase son las sales del 4cido
sulfiirico, el nimero de los cuales constituye 293 especies
minerales. Como un elemento principal de estructura de
los sulfatos, se utiliza el tetraedro aislado (SO,) que se
une con la parte catiénica (Ca, Al, Fe, K, Na, Ba, Sr,
Pb,Cu). Muchos sulfatos sirven de materia prima para la
industria quimica a fin de obtener los metales (Ba, Sr, Al,
Mg, etc.). Algunos de ellos se utilizan en la construccién
(yeso); en calidad de agente adulterante (baritina). Los
minerales de esta clase cristaloquimica se utilizan muy
rara vez en la gemologia. Pero a veces, algunos sulfatos
se utilizan en las obras del arte, para objetos esculturales
o como las muestras de coleccién.

En los espectros de reflexion, las vibraciones
principales del complejo (SO,) se encuentran cerca de
1165-1135 (todos los sulfatos), 1130-1070, 990 (por
excepcion del yeso y la anhidrita), 640-620, 625-600,
440-430 (débil) cm!. A veces, se observa el mdximo
cerca de 1200 cm!. Se puede determinar simplemente
la baritina y la celestina por la posicién de un méximo
principal (1140 - baritina, 1160-celestina). El yeso y
la anhidrita se distinguen por la posicién de una banda
cerca de 682-674 cm! y por la presencia de las bandas
débiles de H,O cerca de 3600-3500 cm-!.

Clase: Fosfatos, arseniatos, vanadatos

En esta amplia clase (mds de 700 especies
minerales) estdn reunidos los minerales que representan
principalmente a las sales de 4cidos fosférico (401),
arsénico (246) y, en menor grado, vanadico (80). En
los fosfatos y sus andlogos, los radicales atémicos estdn
representados principalmente por complejos tetraédricos
de oxigeno (PO,), (AsO,), (VO,). Los cationes
predominantes de las especies minerales de esta clase son
Ca, Fe, Al, Cu. Ademds, para varias especies minerales
estdn establecidos los aniones y grupos adicionales:
U0,, OH, CI, F, O.

Los fosfatos son caracteristicos para diferentes
rocas magmadticas, pegmatitas, greisens y filones
hidrotermales. Las grandes acumulaciones de fosfatos
estdn enlazadas con el proceso de sedimentacion
(fosforitas). Las menas de apatita, en las rocas alcalinas
magmaticas y las fosforitas, son las fuentes principales
de fésforo, que se usan en calidad de la materia prima
para obtener diferentes fertilizantes fosféricos. Algunos
fosfatos son los objetos de estudio detallado en la
Mineralogia Avanzada, ya que se caracterizan por las
particularidades cristaloquimicas que se encuentran sélo
en las estructuras cristalinas de esta clase.



Los espectros de reflexién de los minerales de
esta clase cristaloquimica son muy caracteristicos.
Las bandas tipicas dependen de las vibraciones de los
grupos tetraédricos estructurales tetraédricos XO,. Por
lo general, ellas se encuentran en dos regiones: 1100-
1030 y 610-570 cm-!. Asi, por ejemplo, en el espectro
del apatito se observan cuatro bandas principales de
reflexién: 1100, 1060-1050, 610, 575 cm!.

Las diferentes intensidades de estas bandas
dependen de las orientaciones concretas:

(1010): 1102>1060 610<575
(0001): 1102>1060 610>575

La piromorfita y la variscita tienen otro tipo
del espectro de reflexion. El espectro de la lazulita se
caracteriza por la cantidad alta de las bandas de reflexion
infrarroja.

La vanadinita se caracteriza por la presencia de
las bandas de reflexion en la region de las longitudes de
ondas mds largas (870-700; 540-410 cm!). La mimetita
da el espectro de reflexién con las bandas cerca de 800,
460-410 cm!.

Clase: Boratos

En estd clase cristaloquimica se han descrito
actualmente 135 especies minerales que son las sales
de los acidos bdricos, entre los cuales, ademas del
ortodcido HBO;, figuran el 4cido metabérico HBO,
y los llamados &4cidos polibéricos. Por una serie de
propiedades cristaloquimicas, los boratos son mds afines
a los silicatos que a otras sales oxigenadas. Los boratos
que se distinguen por la presencia de simples aniones
complejos (BO3)3' y (BO,)%-en las estructuras cristalinas,
se distinguen muy poco de las sales oxigenadas tipicas,
comprendidos los nesosilicatos con sus grupos (SiO,)*-.
Sin embargo, en muchos boratos, como en los silicatos,
a diferencia de los demas tipos de sales, se establecen
aniones més complejos constituidos de grupos (BO5)3
articulados entre si con la formacién de los vértices
comunes de los tridngulos, debido a lo cual se constituyen

los llamados aniones alargados bajo la forma de cadenas,
capas, armazones de carga negativa caracteristicas en los
poliboratos. Siendo grandes acumulaciones, los boratos
sirven de materia prima para obtener boro. Las sales
de boro y el 4cido bérico se consumen en la industria
quimica, la siderurgia, la medicina y en otras ramas de
economia. Algunos boratos se estudian en la gemologia.

La region de las bandas principales de estos gru-
pos se encuentra cerca de 1360-1200 y 940-870 cm'!
(rodizita). Los boratos hidratados presentan también
unas bandas de H,O cerca de 3600-3500 cm!.

Clase: Molibdatos y Wolframatos

A esta clase pertenecen 29 especies minerales.
Entre ellas solo la wulfenita (PbMoO,) es un mineral
gemolégico muy raro con el color de naranjada a rojo
que se encuentra en la forma de los pequeifios cristales
tabulares sobre las paredes de los vacios en algunos
yacimientos. Las bandas principales de este mineral se
encuentran cerca de 880-840 y 800-770 cm-!.

Clase: Cromatos

Solo 12 especies minerales se encuentran en
esta clase. A veces la crocoita (PbCrO,) se utiliza en la
gemologia como la piedra de coleccién. Esta especie se
caracteriza por la presencia en la estructura cristalina los
complejos aniénicos (CrO,). En su espectro se observan
las bandas principales cerca de 840-800, 600, 515 cm'!,

Finalmente, se han obtenido los espectros
infrarrojos de reflexién de diversos compuestos sintéticos,
compuestos orgdnicos, agregados minerales, rocas y
materiales pétreos que se estudian en la Gemologia y
Arqueometria. Algunos resultados obtenidos sobre estos
objetos de investigacién se presentan en la tabla 7.7 y
en el Anexo. La informacién completa sobre todos los
minerales, rocas, materiales gemoldgicos y objetos
arqueométricos estudiados, se encuentra en el catdlogo
creado recientemente y que estard disponible para todos
los especialistas en la pdgina WEB del autor de este
trabajo: http://www.geocities.com/ostroum

Tabla 7.7 Bandas caracteristicas de reflexion de rocas y materiales pétreos

Rocas y materiales pétreos Bandas de reflexion infrarroja, cm-!
Granito 1180, 1135, 1083, 1057, 1020, 772, 650, 595, 538, 448
Dunita 1047, 1018, 980, 944, 623, 498, 470, 438, 422
Piroxenita 1090-900, 645, 560-550, 518-510, 498, 488, 465, 438
Serpentinita 1092, 1049, 1024, 672, 645,557, 488,471, 421
Marmol 1530,1428, 878, 708
Caliza 1490-1428, 1190, 1125, 892, 485-480
Obsidiana 1077, 777, 533, 470
Jaspe 1173, 1142, 1099, 1042, 1012, 795, 777, 722, 590, 465
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8. Identificacion de los minerales por sus espectros infrarrojos de reflexion y aplicaciéon
de la EIR en Mineralogia Avanzada, Gemologia y Arqueometria

Por lo tanto, en el resultado de las investigaciones
de la regidn infrarroja mediana se obtienen los espectros
de reflexién caracteristicos para la mayoria de los
minerales de diferentes clases cristaloquimicas (los
sulfuros y halogenuros se distinguen de los demaés por los
espectros caracteristicos en la regién infrarroja lejana).
Estos espectros permiten llevar a cabo la identificacion
precisa y objetiva de las especies y variedades minerales.
De acuerdo con los datos obtenidos, en laregién infrarroja
mediana se observan las bandas de reflexion que son
caracteristicas para las agrupaciones cristaloquimicas
de diferente naturaleza. Estas bandas estén relacionadas
con los movimientos vibracionales y rotacionales
fundamentales, que corresponden a las energias de esta
region infrarroja y a las reglas correspondientes de la
seleccidn cudéntica.

En los dltimos afios, se interpreté la naturaleza
fisica de las bandas de absorcién y de reflexion en
los espectros infrarrojos de los minerales (Nyquist,
Kagel, 1971; Farmer, 1974; Marfunin, 1975, 1995;
Povarennykh, 1978; Nakamoto, 1978; Hawthorne,
1988; Lazarev, 1995; Hofmeister, 1995, Ostrooumov et
al., 2004, etc.). Por eso, en nuestro trabajo no se repiten
los datos ya publicados y conocidos en la bibliografia.
La presente investigacién tiene, por lo general, el
objetivo préactico, es decir, en ella se trata de mostrar
las posibilidades de la EIR en el proceso diagnéstico de
los objetos mineralégicos que son las partes esenciales
de los materiales lapidarios, pétreos, arqueométricos y
gemoldgicos. Es necesario, subrayar una vez mads, que
la EIR permite identificar las especies minerales. Para
identificar las variedades minerales, en particular, las
variedades de color (rubi, zafiro, esmeralda, aguamarina,
etc.) seria conveniente utilizar también otra técnica
espectrométrica no destructiva - espectrometria Optica
de reflexién en la regién ultravioleta-visible.

En la regién ultravioleta-visible, se determinan las
variedades mineraldgicas utilizando las bandas tipicas
difusas de los espectros de reflexion. Estos espectros
se caracterizan por las bandas de intensidades débiles y
medias que estdn relacionadas con los centros de color
(presencia de las impurezas de elementos de transicién
y defectos-impurezas). En este caso, el color de los
minerales se explica por las transiciones electrénicas que
por lo general son incompatibles a una o unas reglas de
seleccidn cudntica.
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En la prictica, para resolver un problema
concreto de mineralogia, gemologia o arqueometria
es suficiente elegir correctamente la regioén espectral
que seria mds util en el proceso diagndstico. Asi, por
ejemplo, la identificacién cristaloquimica del corindén
como una especie mineral se lleva a cabo en la regién
infrarroja mediana por las bandas de vibracién o rotacién
fundamentales que se caracterizan por las frecuencias
espectrales constantes. Por otro lado, la identificacién
de las variedades de color de este mineral (el rubi o el
zafiro) se realiza en la regién ultravioleta-visible por la
presencia de una serie de las bandas caracteristicas en la
region roja del espectro.

Tomandoencuentaestosdatosy lasparticularidades
cristaloquimicas de los minerales se propone realizar
su diagnéstico de la siguiente manera. Al principio, los
minerales incoloros asi como también las sustancias
desconocidas tienen que investigar en la regién infrarroja
mediana. Luego, y si es necesario, se obtienen los
espectros de reflexion en la regién ultravioleta-visible
con el fin de determinar las variedades de color de los
minerales.

Veamos algunos ejemplos concretos del uso
de la EIR en la Mineralogia Avanzada, Gemologia y
Arqueometria.

Asi, en primer lugar, vamos a mostrar el uso
de los espectros infrarrojos de reflexion en el estudio
cristaloquimico de los feldespatos alcalinos (microclina-
ortosa-sanidina) que se caracterizan por la misma
formula cristaloquimica (KAISi;Og) y, al mismo tiempo,
por diferente grado del orden/desorden estructural de los
atomos de Al/Si en la estructura cristalina.

En los espectros IR de los feldespatos alcalinos
se observa el cambio claro entre las intensidades de dos
bandas de reflexion (que estdn relacionadas con modos
vibracionales de Si-O-Al) las cuales se encuentran
en el intervalo 700-800 cm! (Fig. 8.1). Esta relacién
se expone en la disminucién de la relacién I;54/154,
dentro de una serie - la sanidina desordenada - la
microclima ordenada - que se caracterizan por diferente
grado del desorden estructural (S, - grado de desorden
monoclinico). El coeficiente de correlacién (r=0.98)
muestra una dependencia lineal entre los pardmetros
espectrométricos y difractométricos con una ecuacion
analitica siguiente: I,3/I,,0 = 4.557-3.934 S (Fig. 8.2).



Por lo tanto, la interpretacion de los espectros infrarrojos
de reflexion de los feldespatos alcalinos permite evaluar
sus particularidades estructurales que reflejan su orden/
desorden estructural.

Figura 8.1. Espectros IR de reflexion de los Feldespatos
alcalinos con diferente grado del orden-desorden: Espectros
1-5 (orientacién 001), 1 - Sanidina desordenada, 2 - Ortosa
desordenada, 3 - Ortosa con el orden estructural intermedio,
4 - Microclina con el estructural intermedio, 5 - Microclina
ordenada. Espectro 6 (microclina ordenada, orientacién 010).
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Figura 8.2. Correlacion entre el valor espectrométrico (I530/
I170) y el grado de desorden estructural (S, ) en los feldespatos
alcalinos.

En segundo lugar, veamos la aplicaciéon de la
EIR en la Gemologia. En la calidad de un ejemplo se
puede mostrar el estudio espectrométrico de la turquesa
(fosfato complejo de Cu y Al) que se estudid y se estudia
actualmente en diferentes dreas de la gemologia y
arqueometria. Se conoce, que durante mucho tiempo, la
turquesa se somete a diferentes procesos de tratamientos
e influencias con el fin de aumentar su valor como gema,
como por ejemplo, reforzar su color o disminuir su
porosidad. Como resultado, en el mercado de minerales
y piedras preciosas, se encuentran las imitaciones de
numerosas turquesas, como la turquesa ‘“viennoise”
(mezcla de fosfato natural con hidréxido de Al
(gibbsita)), “las neolitas” (aglomerados de gibbsita
y resinas de color) las turquesas sintéticas Gilson, los
vidrios y plasticos coloreados, diferentes fosfatos
artificiales, etcétera.

De acuerdo con los datos bibliograficos, los
principales movimientos vibracionales del radical
(PO,)? de la turquesa se localizan en la regién 1200-900
cm! (se identifican tres bandas intensas cerca de 1122,
1052, 990 cm'! - Fig. 8.3). Por otro lado, la turquesa
sintética de Gilson se caracteriza en el espectro infrarrojo
por algunas bandas tipicas del hidréxido de aluminio - la
Gibbsita (1002, 800, 440 cm). Por lo tanto, en este
caso concreto, la espectrometria infrarroja de reflexién
permite determinar exactamente la naturaleza de las
impurezas de otros materiales en la turquesa sintética.
En el espectro ultravioleta-visible, la turquesa natural
se caracteriza por las bandas caracteristicas de dos
elementos cromofoéres - cobre y hierro.
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Figura 8.3. Espectro IR de reflexién de la Turquesa.

Con la ayuda de las técnicas tradicionales
gemoldgicas, seria bastante dificil separar la turquesa
natural no tratada de las mismas tratadas, e identificar
sin errores la turquesa sintética o diversos materiales
de imitacién. Sin embargo, aplicando en este caso la
EIR, los especialistas mineralogistas, gemologistas y
arqueometristas pueden obtener los datos necesarios
para determinar correctamente la sustancia analizada.
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El otro ejemplo gemoldgico, muestra que por los
espectros infrarrojos de reflexion se puede determinar
muy rapido y objetivamente la naturaleza de diferentes
imitaciones y sustituciones de los diamantes incoloros
(ver Anexo): Oxido de Zirconio (Fianita), Titanato de
Estroncio (Fabulita), Y.A.G. (Ytrio Aluminio Granate),
G.G.G. (Galio Gadolinio Granate), Zirc6n, Corindén,
Espinela, etcétera.

Finalmente, seria conveniente mostrar un ejemplo
concreto de la resolucién exitosa de un problema
arqueométrico con la ayuda de la EIR. Durante varios
afios el autor de este trabajo ha colaborado en calidad
de experto-mineralogista y gemologista en el Museo
Estatal Hermitage (San Petersburgo, Rusia) con el fin
de la identificacion y caracterizacién de varios objetos
en las colecciones de minerales, materiales pétreos y
gemoldgicos, asi como también, de los objetos de arte
y patrimonio cultural. En particular, se estudiaron varios
objetos de arte que se encontraron en las colecciones
de la aristocracia rusa de los siglos XVIII y XIX.
Entre ellos, hemos encontrado los sellos especiales
elaborados sobre varios minerales (Fig. 8.4). En este
caso concreto los espectros infrarrojos de reflexion del
sello mineral estudiado (Fig. 8.5) mostraron que se trata
de la Aguamarina (variedad de Berilo — Be;Al,SicO, 5
- de color azul) que se caracteriza por los pardmetros
espectrométricos especificos (en dos orientaciones
principales).

Figura 8.4. Sello de nobleza sobre un cristal natural (Museo
Hermitage, San Petersburgo, Rusia).

Actualmente, la EIR y la espectrometria
Raman, corresponden a dos condiciones principales
de identificacién, evaluacién y caracterizacion de la
Mineralogia Avanzada, Gemologia, Arqueometria y
otras dreas como:
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1) maximo de la informacién sobre el mineral o
cualquier material.
2) minimo de la accién destructiva.

La EIR conjuntamente con la espectrometria
Raman, proporciona la informacién no solamente sobre la
naturaleza cristaloquimica de los minerales, sino también
sobre su origen natural o artificial, asi como también
sobre los modos y las condiciones de su formacién. En
algunos casos concretos, se puede distinguir también las
mismas especies minerales que se formaron en diferentes
yacimientos y obtener de esta manera la informacién
sobre sus indices tipomorfos (Ostrooumov, 2003).

Desde nuestro punto de vista, hay que subrayar que
la EIR permite identificar bastante rdpido y de manera
sencilla, diversos objetos mineralégicos, gemoldgicos
y arqueométricos: minerales, materiales lapidarios,
pétreos y gemoldgicos, asi como también las gemas
talladas y montadas, los objetos de interés arqueolégico,
las muestras en las colecciones de museos, etcétera.

NOMBRE D'ONDE (CM -1)
Nimero de onda

BERYL
Berilo (1010)

B o =M 6 —ma D

NOMBRE D*ONDE (CM -1)
Numero de onda

Figura 8.5. Espectros infrarrojos de reflexion del Berilo en dos
orientaciones: 0001 y 1010.



9. Conclusion

Durante los tltimos afios, en varios paises europeos
se aplicaron ampliamente las técnicas espectrométricas
contempordneas  (Espectrometria  infrarroja  de
reflexion, Raman espectrometria, Luminescencia,
Resondncia paramagnética electrénica, etcétera.) para
la investigacién y caracterizaciéon de los minerales,
materiales-gemolégicos y objetos arqueométricos.

La principal caracteristica de estas nuevas
investigaciones espectrométricas es que se realizan sin
causar destruccién alguna al objeto de estudio; gracias
a ello, la informacion obtenida es completa, detallada y
objetiva.

En particular, y de acuerdo con nuestra propuesta,
varios especialistas en diferentes paises, han empezado
a usar la EIR que, considerando lo anterior, no tiene
los limites especificos en el estudio de los minerales,
diversos materiales gemoldgicos y objetos de patrimonio
cultural (ni por sus dimensiones, forma y orientacién de
los cristales).

Esta técnica espectrométrica permite caracterizar
y evaluar correctamente las constantes individuales de
los minerales y de los materiales lapidarios, pétreos y
gemolégicos, asi como también determinar la presencia
de inclusiones de diferente naturaleza en cristales
minerales, sus particularidades de zonalidad, orientacién
dptica, pleocroismo, etcétera.

El uso de la EIR que es una técnica no destructiva,
sencilla y de andlisis rdpido, se recomienda para los
diferentes especialistas, como lo son los: mineralogistas,
gemologistas, arqueometristas, criminalistas, arqueod-
logos, expertos en obras de arte, colaboradores de los
museos, etcétera. (Ostrooumov et al., 2005). Asi, por
ejemplo, en los sitios arqueoldgicos con la ayuda de
la EIR es posible determinar in-situ las especies y
agregados minerales, materiales gemolégicos y pétreos
con el fin del rescate de patrimonio cultural. Ademas,
actualmente, tomando en cuenta los modelos modernos
de los FTIR-espectrémetros, la EIR podria utilizarse
mis ampliamente en el estudio de los objetos de arte,
arqueologia y patrimonio cultural, como por ejemplo,

en la identificacién y caracterizacion de los procesos y
materiales siguientes:

I. Degradacién en monumentos histéricos y
objetos de arte,

2. Pigmentos organicos e inorganicos,
3. Naturaleza de pinturas y tinturas,

4. Pinturas murales y frescos prehistdricos,
romanos y medievales,

5. Tintas, textiles y pergaminos en documentos
medievales,

6. Ambar, cera, porcelana, cerdmica, vidrios,
resinas etnograficas y fésiles,

7. Biomateriales,

8. Autenticidad y falsedad de materiales en
colecciones de museos.

Con la ayuda de esta técnica también se puede
identificar a distancia, los minerales y las rocas en la
geologiacdsmica, astronomia, planetologia, vulcanologia
asi como evaluar los objetos ecolégicos. Ultimamente
se conocen los ejemplos de identificacién por la EIR
de distancia de los siguientes objetos geoldgicos,
mineralégicos y césmicos: los carbonatos y las arcillas
en las diferentes regiones de la superficie terrestre, del
hielo de Marte, de los pir6xenos del polvo interestrellado
y de la Luna.

Este trabajo que se desarrolla por primera vez
en México, permite mostrar la importancia cientifica
y préctica de un campo nuevo de investigacién en la
Mineralogia Avanzada, Gemologia y Arqueometria,
como lo es la identificacién, evaluacién y caracterizacion
espectrométrica no destructiva de las sustancias minerales
inorgénicas y orgénicas, minerales gemoldgicos, asicomo
también de los materiales pétreos, objetos arqueolégicos
y de patrimonio cultural.
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11. Listado de espectros infrarrojos de reflexion:

a) Minerales por tipos y clases cristaloquimicas (1-4);
b) Materiales gemologicos, pétreos y arqueométricos (5-7)

1. ELEMENTOS NATIVOS (HOMOATOMOS) Y COMPUESTOS SIMILARES

1. Diamante
2. Azufre

2. CALCOGENUROS (SULFUROS Y COMPUESTOS SIMILARES)

1. Alabandita 16. Loellengita
2. Arsenopirita 17. Marcasita
3. Bismutita 18. Marmatita
4. Bornita 19. Molibdenita
5. Calcopirita 20. Niquelina
6. Calcosina 21. Oropimento
7. Catierita 22. Pirita
8. Cinabrio 23. Pirrotina
9. Cobaltina 24. Prustita
10. Domeikita 25. Ramelsbergita
11. Enargita 26. Rejalgar
12. Escuterudita 27. Saflorita
13. Esfalerita 28. Tetradimita
14. Estibina 29. Tetraedrita
15. Galena 30. Wurtzita
3. HALOGENUROS

1. Fluorita

2. Atacamita

3. Carnalita

4. Criolita

4. COMPUESTOS OXIGENADOS
4.1 OXIDOS E HIDROXIDOS

1. Alexandrita 16. Diasporo
2. Amatista 17. Espinela
3. Anatasa 18. Ganita

4. Badeleita 19. Goethita
5. Braunita 20. Hematita
6. Brucita 21. Ilmenita
7. Casiterita 22. Magnetita
8. Cincita 23. Opalo

9. Crisoberilo 24. Periclasa
10. Crisoprasa 25. Perovskita
11. Citrina 26. Pirocloro
12. Corindén 27. Pirolusita
13. Cromita 28. Rubi

14. Cuarzo transparente (Cristal de roca) 29. Rutilo

15. Cuprita 30. Zafiro
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4.2 SALES OXIGENADAS

4.2.1 SILICATOS

4.2.1.1 NESOSILICATOS
1. Almandina 14. Euclasa
2. Andalusita 15. Fenacita
3. Andradita 16. Grosulario
4. Chondrodita 17. Holandita
5. Crisolita (Olivino) 18. Kornerupina
6. Danburita 19. Uvarovita
7. Datolita 20. Piropo
8. Demantoido 21. Rodalita
9. Disteno (Cianita) 22. Silimanita
10. Dumortierita 23. Topacio
11. Esfena 24. Tsavorita
12. Espesartita 25. Zircon
13. Estaurolita

4.2.1.2 SOROSILICATOS

1. Epidota

2. Hemimorfita
3. Tanzanita

4. Tulita

5. Vesuvianita
6. Zoisita

. Aguamarina
. Axinita

. Benitoita

. Berilo

. Cordierita

. Cr-turmalina
. Dioptasa

. Dravita

. Esmeralda
10. Eudialita
11. Goshenita
12. Heliodoro

O 0NN UNHA W —

4.2.1.3 CYCLOSILICATOS

13. Indigolita
15. Morganita
16. Olenita

17. Rubelita
18. Chorlo

19. Sogdianita
20. Sugilita
21. Tugtupita
22. Verdelita
23. Vorobievita

1. Actinolita

2. Egirina

3. Aenigmatita
4. Augita

5. Bronzita

6. Bustamita

7. Charoita

8. Diopsido

9. Cr-diopsido
10. Enstatita
11. Glaucofana
12. Hedenbergita
13. Hidenita
14. Hornblende

4.2.1.4 INOSILICATOS

15. Jadeita

16. Jadeita-B
17. Kunzita

18. Lawrovita
19. Nefrita

20. Omfacita
21. Pectolita
22. Riebeckita
23. Rodonita
24. Espodumena
25.Tremolita
26. Wolastonita
27. Esmaragdita
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1. Antigorita

4.2.1.5 FILOSILICATOS

7. Lepidolita

2. Apofilita 8. Muscovita
3. Biotita 9. Flogopita
4. Clinocloro 10. Serpentina
5. Crisocola 11. Talco
6. Fuchsita 12. Zinvaldita
4.2.1.6 TECTOSILICATOS
1. Adularia 11. Labradorita
2. Albita 12. Lazurita
3. Amazonita 13. Leucita
4. Andesina 14. Microclina
5. Analcima 15. Natrolita
6. Bytownita 16. Nefelina
7. Cancrinita 17. Oligoclasa
8. Escapolita 18. Ortosa
9. Fe-Ortosa 19. Sanidina
10. Haiiyne 20. Sodalita
4.2.2 CARBONATOS
1. Aragonita 7. Estroncianita
2. Azurita 8. Magnesita
3. Calcita 9. Malachita
4. Cerusita 10. Rodocrosita
5. Dolomita 11. Siderita
6. Esmitsonita 12. Witerita
4.2.3 SULFATOS
1. Alunita 4. Barita
2. Anglesita 5. Celestita
3. Anhidrita 6. Yeso

4.2.4 FOSFATOS, VANADATOS Y ARSENIATOS

1. Apatito

2. Berilonita
3. Brazilianita
4. Lazulita

5. Mimetita
6. Piromorfita

7. Escorodita
8. Turquesa
9. Vanadinita

10.

Variscita

11. Vivianita

4.2.5 BORATOS

1. Colemanita
2. Jeremejevita
3. Rodizita

4. Sinhalita

4.2.6 MOLYBDATOS

1. Scheelita
2. Wulfenita

4.2.7 CROMATOS

1. Crocoita
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5. COMPUESTOS SINTETICOS

1. Alexandrita
2. Amatista

13

. Cuarzo hidrotermal

14. Rubi Verneil

3. Corindén 15
4. Esmeralda Hidrotermal 16
S. Esmeralda Lechleitner 17
6. Esmeralda Chatham 18
7. G.G.G. (Granate Gadolinio Galio) 19
8. Jadeita B 20
9. Lazurita Gilson 21
10. Niobato de litio 22
11. Opalo 23

12. Oxido de zirconio (Fianita)

24

. Rubi Chatham

. Zafiro

. Silice

. Slokum

. Espinela

. Turquesa

. Vidrio de Be

. Vidrio de Nd

. Vidrios sintéticos

. Y.A.G. (Granate Ytrio
Aluminio)

6. COMPUESTOS ORGANICOS

1.Ambar

2. Coral

3. Marfil

4. Azabache
5. Perla

7. AGREGADOS MINERALES, ROCAS Y MATERIALES PETREOS

1. Agata

2. Amfibolita

3. Andesita

4. Avanturina

5. Basalto

6. Calcedonia

7. Caliza

8. Concresion Fe-Mn
9. Cornalina

10. Costra Fe-Mn
11. Cuarcita

12. Dacita

13. Diatomita

14. Diorita

15. Dunita

16. Esquisto cloritico
17. Fonolita

18. Gabro

19. Gneis

20. Granito

21. Heliotropo
22. Jaspe

23. Listvenita

24.
25.
26.
217.
28.
29.
30.
31.
32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42.
43.

44
45
46

Madera silicificada
Marmol
Moldavita
Monzonita
Obsidiana
Oficalcita
Onice
Pedernal
Pegmatita
Peridotita
Piedra de Luna
Piroxenita
Pizarra
Porfirita
Rapakivi
Riolita
Serpentinita
Sienita

Sienita nefélinica
Spectrolita

. Tectita

. Tonalita

. Traquita
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12. ANEXO

Catalogo de espectros
infrarrojos de reflexion
(EIR)



1. Elementos nativos.

B O v =
REFLECTANCE

B O =M ® e
REFLECTANCE

DIAMANT LBL
Diamante LAZ

%3

T T Y
400 600 800 1000 1200 1400

NOMBRE D'ONDE (CM-1)
Numero de onda

1.5

SOUFRE
Azufre (001)

618

T ) I

400 500 0 70
NOMBRE D'ONDE (CM -1)

SOUERE: Nimero de onda

39



2. Calcogenuros (Sulfuros y compuestos similares).
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3. Halogenuros.
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4. Compuestos oxigenados.

4.1 Oxidos e hidréxidos.
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4.2 Sales oxigenadas.
4.2.1 Silicatos.
4.2.1.1 Nesosilicatos
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4.2.1.2 Sorosilicatos.
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4.2.1.3 Cyclosilicatos.
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4.2.1.4 Inosilicatos.
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4.2.1.5 Filosilicatos.
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4.2.1.6 Tectosilicatos.
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4.2.2 Carbonatos.
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4.2.4 Fosfatos, Arseniatos, Vanadatos.
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