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Descricién 0 estudo da estrutura da materia en estado cristalino, obxectivo da Cristalografia, é de relevancia para a

xeral

comprensién dos fendmenos mais diversos no ambito da Quimica. Consecuentemente, a presentacién da
Xeoloxia de primeiro curso do grao en Quimica esta preferentemente orientada cara ao cofiecemento e
caracterizacién das estruturas cristalinas e dos mecanismos de cristalizacién que se abordan dende o punto
de vista da Cristalografia, a Mineraloxia e a Xeoquimica. De xeito particular, as técnicas de difraccién
convertéronse nas mais difundidas entre os investigadores quimicos para a caracterizacién e determinacion
de estruturas das mais diversas substancias: materiais supercondutores, minerais, compostos organicos,
inorgénicos, produtos farmacéuticos, macromoléculas bioldxicas, e materiais ceramicos, entre outros, por iso
no curso séntanse, dende un punto de vista introdutorio e intuitivo, as bases da difraccién e méstranse as
principais técnicas experimentais asociadas ao proceso de caracterizacién de sélidos cristalinos.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al

Demostrar cofiecemento e comprensidn de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: aspectos principais da
terminoloxia quimica, nomenclatura, conversiéns e unidades

A2 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: tipos de reaccién
quimica e as sUas principais caracteristicas asociadas

A3 Demostrar cofiecemento e comprensidn de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios da Mecénica
Cuantica e a sUa aplicacién na descricidn da estrutura e as propiedades de dtomos e moléculas

A4 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: fundamentos e
ferramentas utilizadas na resolucién de problemas analiticos e na caracterizacién de sustancias quimicas

A5 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: caracteristicas dos
diferentes estados da materia e as teorias empregadas para describilos

A6 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios de
Termodindmica e as suas aplicaciéons en Quimica

A7 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: cinética do cambio,
incluindo a catalise e os mecanismos de reaccién

A8 Demostrar coflecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principais técnicas de
investigacion estrutural, incluindo a Espectroscopia

A9 Demostrar cofiecemento e comprensidn de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: propiedades
caracteristicas dos elementos e 0s seus compostos, incluindo as relaciéns entre grupos e as sUas variaciéns na taboa
periddica

A12 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: trazos estruturais dos
elementos quimicos e os seus compostos, incluindo a estereoquimica

Al4 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: relacién entre
propiedades macroscépicas e propiedades de dtomos e moléculas individuais, incluindo as macromoléculas

A15 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: quimica das moléculas
bioléxicas e os seus procesos

Al6 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios e

procedementos en Enxefaria Quimica
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Al7 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: metroloxia dos
procesos quimicos, incluindo a xestion da calidade

A19 Aplicar os coflecementos e a comprension 4 resolucidon de problemas cuantitativos e cualitativos de natureza basica

A20 Avaliar, interpretar e sintetizar datos e informacién quimica

A21 Recofiecer e implementar boas practicas cientificas de medida e experimentacién

A23 Presentar material e argumentos cientificos de xeito oral e escrita a unha audiencia especializada

A24  Recofecer e analizar novos problemas e propor estratexias para solucionalos

A27  Monitorizar, mediante observacién e medida de propiedades fisicas e quimicas, acontecementos ou cambios e
documentalos e rexistralos de xeito sistematico e fiable

A28 Interpretar datos derivados das observaciéns e medicidns do laboratorio en termos do seu significado e relacionalos
coa teoria adecuada

B2 Comunicarse a nivel basico en inglés no dmbito da Quimica

B3 Aprender de forma auténoma

B4 Procurar e administrar informacién procedente de distintas fontes

B5 Utilizar as tecnoloxias da informacién e das comunicaciéns e manexar ferramentas informaticas basicas

B7  Aplicar os cofiecementos teéricos a practica

B8 Traballar en equipo

B9 Traballar de forma auténoma

B11 Adaptarse a novas situaciéns

B12 Planificar e administrar adecuadamente o tempo

B13 Tomar decisidns

B14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

B18 Xerar novas ideas e demostrar iniciativa

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Resultados de Formacion
e Aprendizaxe
2. Demostrar o cofiecemento dos procesos de cristalizacion desde un punto de vista experimental, A14 B3
diferenciando as etapas de nucleacion e crecemento cristalino. A21 B7
A23 B8
A28 B14
3. Diferenciar conceptualmente entre aspectos estructurais (microscopicos) e A2 B3
morfoléxicos(macroscopicos) dos solidos cristalinos e amorfos Ad B9
A6 B12
A7
4. Diferenciar entre aspectos estructurais (microscopicos) e morfoléxicos(macroscopicos) dos Al B7
solidos cristalinos e amorfos. A9 B8
Al12 B13
Al5 B14
Al6 B18
Al7
5. Comprender as bases da cristalografia xeométrica como medio para a caracterizacién estrutural Al B3
dos sélidos cristalinos, incluindo os conceptos basicos como periodicidade e simetria. A3 B5
Al4 B9
B18
13. Entender los procesos de intercambio isotépico en sélidos cristalinos y conocer sus Al B4
aplicaciones para la medida del tiempo geolégico y como marcadores de condiciones A7 B5
termodindmicas y cinéticas. A8 B18
10. Adquirir un cofiecemento bdsico sobre os principios para a determinacién estrutural mediante A8 B4
diagramas de difraccién de raios X A20 B5
A24 B9
B18
9. Entender os principios basicos da difraccién como técnica para a andlise estrutural e os Al B5
conceptos cristalograficos asociados: Lei de Bragg, cela reciproca, problema das fases. A3 B7
A8 B1l
Al4 B18
6. Cofiecer os aspectos basicos da notacidn cristalografica e a sta aplicacién & caracterizacién Al B5
tanto da simetria nas moléculas (Schoenflies) coma & caracterizacion estrutural dos cristais Ad B7
(Hermann-Mauguin). Al4 B14
B18
1. Cofecer e comprender a cristalizacion como un proceso de transicion de fase, diferenciando as A2 B3
etapas de nucleacion e crecemento cristalino. A4 B9
A7 B14
Al4
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11. Cofiecer de forma bésica a informacién derivada das distintas técnicas de difraccién: R-X, A3 B14
electréns, neutréns e as slas principais aplicaciéons no ambito da ciencia de materiais e da A5 B18
caracterizacion molecular. A8
12. Cofiecer de forma teorica a utilidade do manexo de programas de difraccién e na A8 B2
interpretacion de imaxes de microscopia electrénica diferenciando a informacién estrutural (HREM, A19 B4
SAED) e morfoldxica (SEM). A20 B5
A27 B8
7. Comprender o desenvolvemento do formalismo cristalografico a un nivel basico incluindo a Al B3
simetria puntual e os grupos espaciais. Ad B9
Al4 B12
B18
8. Saber identificar os elementos bésicos de simetria presentes nos grupos espaciais planos A20 B4
mediante exemplos practicos. A28 B7
B9
B13
14. Entender os procesos basicos de precipitacion y disolucion de fases cristales en medios A2 B3
naturales. A6 B4
Al5 B7
Contidos
Tema

O proceso de cristalizacién

Aspectos termodindmicos da nucleacién e crecemento cristalino. Cinética
do crecemento cristalino. Factores estruturais asociados.

Os sélidos cristalinos

Estrutura cristalina. Aspectos microscépicos. Morfoloxia cristalina:
aspectos macroscdpicos.

Conceptos basicos de cristalografia xeométrica

Periodicidade e simetria. Redes bidimensionais. Grupos de simetria
puntual. Notaciéns de Shoenflies e Hermann-Mauguin.

Redes tridimensionais

Grupos espaciais. Indices de Miller. Coordenadas fraccionarias e eixes de
zona.

Cristalografia de raios X

A rede reciproca. Transformada de Fourier e difraccién no espazo
reciproco.

Técnicas de difraccion

Métodos de monocristal e de po. Espectros de difraccién de raios X: Lei de
Bragg. Esfera de Ewald. Factor de estrutura. O problema da fase.

Interpretacion de espectros de difraccién

Analise de diagramas de difraccién de po. Determinacién estrutural
mediante microscopia electrénica de alta resolucién (HREM). Métodos de
caracterizacion de materiais non cristalinos.

Algunhas aplicaciéns das técnicas de difraccion

Caracterizacién de materiais cerdmicos e aliaxes. Determinacién da
estrutura de proteinas. Anélise textural de materiais amorfos e mostras
bioldxicas. Seguimento en tempo real de transicions de fase.

Exemplos de formacién de cristales en medios
naturales

Biomineralizaciéon. Ambientes evaporiticos. Modelos de prediccién de
precipitacién de fases cristalinas.

Isétopos estables en Xeoloxia

Relacidn isotépica. Factores que determinan o fraccionamento isotépico.
Aplicaciéns como marcadores cinéticos e termodindmicos de procesos
xeoquimicos.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Seminarios 13 26 39
Presentacidns/exposiciéns 4 12 16
Titoria en grupo 4 0 4
Traballos tutelados 2 7 9
Sesién maxistral 26 52 78
Probas de resposta curta 4 0 4

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricidon

Seminarios

Durante os seminarios orientarase de forma practica ao alumno no emprego de recursos para a

comprensién dos procesos de cristalizacién e dos aspectos microscopicos e macroscépicos dos

solidos cristalinos.

Nos seminarios adquirense os cofiecementos necesarios para a realizacién dos traballos.

Presentacidns/exposicionExpofieranse en grupos de aproximadamente 5 alumnos os traballos colectivos que consistiran na
S exposicion colectiva de un dos temas tratados nos seminarios.

Titoria en grupo

Empregaranse para resolver as dubidas xurdidas durante a realizacién dos traballos, tanto

individuais coma colectivos.
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Traballos tutelados Son traballos que realiza cada alumno de xeito individual e consistirdn na caracterizacién
cristalografica dunha substancia cristalina nos aspectos estruturais, composicionais e morfoléxicos.
Adoptan o formato dun pequeno traballo de investigacién e levan implicito o colecemento e manexo
dos conceptos e seminarios.

Sesién maxistral Explicanse os principios bdsicos da cristalizacién como proceso e das estruturas dos sélidos
cristalinos a partir das ideas de periodicidade e simetria das redes cristalinas. Introdicese ao alumno
as técnicas de difraccion.

Atencion personalizada
Metodoloxias Descricion

Titoria en grupo  Asignase a cada alumno un tema de traballo e danselle as ferramentas conceptuais, informaticas e
bibliogréficas para a sla realizacidn, realizase o seguimento e resélvense as dificultades xurdidas ao
longo da realizacion do traballo, ben nas titorias e/ou ben mediante o emprego de recursos
informaticos (correo electrénico, plataformas docentes, como a plataforma Tema).

Traballos tutelados Asignase a cada alumno un tema de traballo e danselle as ferramentas conceptuais, informaticas e
bibliogréficas para a sla realizacién, realizase o seguimento e resélvense as dificultades xurdidas ao
longo da realizacién do traballo, ben nas titorias e/ou ben mediante o emprego de recursos
informaticos (correo electrénico, plataformas docentes, como a plataforma Tema).

Avaliacion

Descricién Cualificacion
Seminarios Valorarase unha memoria das actividades realizadas nos seminarios. 10

Esta memoria consistird na entrega dunha listaxe de ideas traballadas nos seminarios
Presentacidns/exposiciénsValoraranse tanto os aspectos técnicos (experiencia no manexo das ferramentas 30

informaticas para o tratamento de datos cristalograficos) como a organizacién
cientifica, busca de documentacidén asociada ao tema e a orixinalidade & hora de
expofier o tema.
Traballos tutelados Valorarase que os conceptos explicados na teoria sexan empregados correctamente, 10
asi como a notacién e nomenclatura cristalografica. Tamén aspectos como a
coherencia no desenvolvemento do traballo e a precisién nas medidas e na
cuantificacién dos resultados.
Probas de resposta curta Evaluaranse os contenidos conceptuais das clases tedricas mediante la realizacién de 50
dos ejercicos basados en la respuesta de preguntas cortas sobre temas de
Cristalografia y Difraccién de Rayos X

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Valorarase moi positivamente a asistencia as leccions maxistrais e os seminarios. Asi como a participacién e interaccion
entre profesor-alumno, os alumnos entre si, etc, o longo de todo o periodo de aprendizaxe.

A avaliacién na segunda convocatoria consistird na realizacién dun exercicio tedrico acerca dos conceptos basicos da
Cristalografia e a sUa aplicacion & resolucién de estruturas, desenvolvidos durante as clases maxistrais. Asi mesmo, serd
necesario realizar un exercicio practico para a andlise de estruturas cristalinas empregadas durante o curso. A porcentaxe
maxima desta puntuacién serd dun 50%, a porcentaxe restante serd a acadada polo alumno durante o periodo de avaliacién
continua.

Un alumno considerarase coma non presentado cando non se presente as duas probas de avaliacién curta ou no caso de
non presentarse as probas de avaliacién curta o exame final.

Bibliografia. Fontes de informacion

Edward Tarbuck y FredericK Lutgens, Ciencias de la Tierra. Una introduccién a la Geologia Fisica, 82,
Christofer Hammond, The Basic of Crystallography and Diffraction, 22,

Andrew Putnis, Introduction to Mineral Sciences, 22,

UK ISBN 0-521-41922-0 <?xml:namespace prefix =" 0" ns =" "urn:schemas-microsoft-com:office:office"" />

2.Christofer Hammond (1998). The Basic of Crystallography and Diffraction. 3. Edward Tarbuck y FredericK Lutgens (2005).
Ciencias de la Tierra. Una introduccién a la Geologia Fisica. Pearson Prentice Hall . ES ISBN 84-205-4400-0

Recomendacions

Materias que continuan o temario
Quimica fisica II/V11G200vV01403
Quimica inorganica 1/V11G200V01404
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Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Fisica: Fisica 11/V11G200v01201

Quimica, fisica e xeoloxia: Laboratorio integrado 1I/V11G200vV01202
Matematicas: Matematicas 11/V11G200V01203

Quimica: Quimica I1l/V11G200vV01204

Determinacién estrutural/V11G200V01501

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Bioloxia: Bioloxia/V11G200V01101

Fisica: Fisica I/V11G200V01102

Quimica, fisica e bioloxia: Laboratorio integrado 1/V11G200vV01103
Matematicas: Matematicas 1/V11G200V01104

Quimica: Quimica 1/V11G200V01105
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