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Descripcién  El estudio de la estructura de la materia en estado cristalino, objetivo de la Cristalografia, es de relevancia
general para la comprension de los fenémenos mas diversos, en el ambito de la Quimica. Consecuentemente, el

planteamiento de la Geologia de primer curso del grado en Quimica estda preferentemente orientado hacia el
conocimiento y caracterizacién de las estructuras cristalinas y de los mecanismos de cristalizacién que se
abordan desde el punto de vista de la Cristalografia, la Mineralogia y la Geoquimica. De manera particular,
las técnicas de difraccién se han convertido en las mas difundidas entre los investigadores quimicos para la
caracterizacion y determinacion de estructuras de las mas diversas sustancias: materiales superconductores,
minerales, compuestos orgdanicos, inorganicos, productos farmacéuticos, macromoléculas biolégicas, y
materiales ceramicos, entre otros, por ello en el curso se sientan, desde un punto de vista introductorio e
intuitivo, las bases de la difraccién y se muestran las principales técnicas experimentales asociadas al
proceso de caracterizacién de sélidos cristalinos.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al

Demostrar conocimiento y comprensidn de hechos esenciales, conceptos, principios y teorias en: aspectos principales
de la terminologia quimica, nomenclatura, conversiones y unidades.

Al4 Demostrar conocimiento y comprensidn de hechos esenciales, conceptos, principios y teorfas en: relacién entre
propiedades macroscépicas y propiedades de dtomos y moléculas individuales, incluyendo las macromoléculas

A27 Monitorizar, mediante observacion y medida de propiedades fisicas y quimicas, sucesos o cambios y documentarlos y
registrarlos de manera sistematica y fiable

Bl Comunicarse de forma oral y escrita en al menos una de las lenguas oficiales de la Universidad

B3  Aprender de forma auténoma

B4 Buscar y gestionar informacién procedente de distintas fuentes

B5 Utilizar las tecnologias de la informacién y de las comunicaciones y manejar herramientas informaticas basicas

B7 Aplicar los conocimientos teéricos a la practica

B8  Trabajar en equipo

B9 Trabajar de forma auténoma

B12 Planificar y gestionar adecuadamente el tiempo

B13 Tomar decisiones

B14 Analizar y sintetizar informacién y obtener conclusiones

B15 Evaluar de modo critico y constructivo su entorno y a si mismo

Competencias de materia

Resultados previstos en la materia Resultados de Formacién
y Aprendizaje
3. Comprender las bases de la cristalografia geométrica como medio para la caracterizacién Bl
estructural de los sélidos cristalinos, incluyendo los conceptos basicos como periodicidad y B3
simetria. B5
B9
B12
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5. Conocer los aspectos basicos de la notacidn cristalografica y su aplicacion a la caracterizaciéon Al Bl
tanto de la simetria en las moléculas (Schoenflies) como a la caracterizacién estructural de los B7
cristales (Hermann-Mauguin). B8
B13
B14
B15
6. Entender los principios basicos de la difraccién como técnica para el analisis estructural y los Al Bl
conceptos cristalograficos asociados: Ley de Bragg, celda reciproca, problema de las fases. Al4 B3
B5
B9
B15
10. Entender los procesos de intercambio isotépico en sélidos cristalinos y conocer sus Al Bl
aplicaciones para la medida del tiempo geolégico y como marcadores de condiciones B4
termodinamicas y cinéticas. B5
B15
7. Adquirir un conocimiento basico sobre los principios para la determinacién estructural mediante Bl
diagramas de difraccién de rayos. B4
B5
B9
B15
6. Entender los principios basicos de la difraccién como técnica para el analisis estructural y los Al Bl
conceptos cristalograficos asociados: Ley de Bragg, celda reciproca, problema de las fases. B5
B7
B15
5. Conocer los aspectos basicos de la notacidn cristalografica y su aplicacién a la caracterizaciéon Al Bl
tanto de la simetria en las moléculas (Schoenflies) como a la caracterizacién estructural de los B5
cristales (Hermann-Mauguin). B7
Bl4
B15
1. Conocer y comprender, la cristalizacién como un proceso de transicién de fase, diferenciando lasAl Bl
etapas de nucleacién y crecimiento cristalino. B3
B9
Bl4
B15
8. Conocer de forma bdsica la informacién derivada de las distintas técnicas de difraccién : R-X, Al B14
electrones, neutrones y sus principales aplicaciones en el &mbito de la ciencia de materiales y de B15
la caracterizacién molecular.
9. Adquirir una experiencia practica en el manejo de programas de difraccion y en la interpretaciéonAl Bl
de imagenes de microscopia electrdnica diferenciado la informacién estructural (HREM, SAED)y  A27 B4
morfoldgica (SEM). B5
B8
B15
1. Conocer y comprender, el funcionamiento de la Tierra como sistema. Al Bl
B3
B9
B12
B15
2. Ser capaz de caracterizar la interaccién entre los diferentes reservorios, los procesos fisicos, Al Bl
quimicos y biolégicos involucrados asi como las diferentes escalas espacio-temporales asociadas. B4
B7
B9
B13
B15
(*) Al Bl
B3
B7
B8
B14
B15
(*) Al Bl
B3
B4
B7
B15
Contenidos
Tema
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El proceso de cristalizacién Aspectos termodinamicos de la nucleacion y crecimiento cristalino.
Cinética del crecimiento cristalino. Factores estructurales asociados.

Los sélidos cristalinos Estructura cristalina. Aspectos microscépicos. Morfologia cristalina:
aspectos macroscopicos.

Conceptos basicos de cristalografia geométrica  Periodicidad y simetria. Redes bidimensionales. Grupos de simetria
puntual. Notaciones de Schoenflies y Hermann-Mauguin.

Redes tridimensionales Grupos espaciales. indices de Miller. Coordenadas fraccionarias y ejes de
zona.

Cristalografia de rayos X La red reciproca. Transformada de Fourier y difraccién en el espacio
reciproco.

Técnicas de difraccion Métodos de monocristal y de polvo. Espectros de difraccién de rayos X:
Ley de Bragg. Esfera de Ewald. Factor de estructura. El problema de la
fase.

Interpretacién de espectros de difraccién Anélisis de diagramas de difraccién de polvo. Determinacién estructural

mediante microscopia electrénica de alta resolucién (HREM). Métodos de
caracterizacion de materiales no cristalinos.

Algunas aplicaciones de las técnicas de difraccién Caracterizacién de materiales ceramicos y aleaciones. Determinacion de la
estructura de proteinas. Andlisis textural de materiales amorfos y
muestras bioldgicas. Seguimiento en tiempo real de transiciones de fase.

Crecimiento de cristales en medios naturales Biomineralizacién. Ambientes evaporiticos. Modelos de prediccién de
precipitacion de fases cristalinas.

Geocronologia Isétopos radiactivos. Estabilidad nuclear. Mecanismos de descomposicién.
Vida media. Sistemas de datacién temporal: K-Ar, Rb-Sr, Sm-Nd, U-Th-Pb,
14C. Otros métodos de datacién: huellas de fisién.

Isétopos estables en Geologia Relacidn isotépica. Factores que determinan el fraccionamiento isotépico.
Aplicaciones como marcadores cinéticos y termodinamicos de procesos
geoquimicos.

Planificacion

Horas en clase Horas fuera de clase  Horas totales
Trabajos tutelados 2 13 15
Sesion magistral 26 52 78
Resolucién de problemas y/o ejercicios 13 26 39
Otros 0 14 14
Pruebas de tipo test 4 0 4

*Los datos que aparecen en la tabla de planificacién son de caracter orientativo, considerando la heterogeneidad de
alumnado

Metodologias

Descripcion

Trabajos tutelados Son trabajos que realiza cada alumno de manera individual y consistiran en la caracterizacién
cristalogréfica de una sustancia cristalina en los aspectos estructurales, composicionales y
morfolégicos. Adoptan el formato de un pequefo trabajo de investigacién y llevan implicito el
conocimiento y manejo de los conceptos y nomenclatura explicados en las clases teéricas y
seminarios.

Sesion magistral Se explican los principios basicos de la cristalizacién como proceso y de las estructuras de los
sélidos cristalinos a partir de las ideas de periodicidad y simetria de las redes cristalinas. Se
introduce al alumno a las técnicas de difraccién.

Resolucién de Se emplearan los seminarios para la preparacion de trabajos practicos asociados al proceso de
problemas y/o ejercicios crecimiento de cristales.
Otros Se realizaran presentaciones por grupos con para exponer los resultados y principlaes conclusiones

de los trabajos desarrollados por grupos acerca de los procesos de crecimiento cristalino.

Atencion personalizada
Metodologias Descripcion

Trabajos tutelados  Se asigna a cada alumno un tema de trabajo y se le dan las herramientas, conceptuales,
informaticas y bibliograficas para su realizacién, se realiza el seguimiento y se resuelven las
dificultades surgidas a lo largo de la realizacién del trabajo, bien en las tutorias y/o bien mediante el
empleo de recursos informaticos (correo electrénico, plataformas docentes, como la plataforma

Tema).

Resolucién de Se asigna a cada alumno un tema de trabajo y se le dan las herramientas, conceptuales,

problemas y/o informaticas y bibliograficas para su realizacidn, se realiza el seguimiento y se resuelven las

ejercicios dificultades surgidas a lo largo de la realizacién del trabajo, bien en las tutorias y/o bien mediante el
empleo de recursos informaticos (correo electrénico, plataformas docentes, como la plataforma
Tema).
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Otros Se asigna a cada alumno un tema de trabajo y se le dan las herramientas, conceptuales,
informaticas y bibliograficas para su realizacién, se realiza el seguimiento y se resuelven las
dificultades surgidas a lo largo de la realizacién del trabajo, bien en las tutorias y/o bien mediante el
empleo de recursos informaticos (correo electrénico, plataformas docentes, como la plataforma

Tema).
Evaluacion
Descripcién Calificacién
Trabajos tutelados Se valorard que los conceptos explicados en la teoria sean empleados correctamente, asf 10
como la notacién y nomenclatura cristalogréfica. También aspectos como la coherencia en el
desarrollo del trabajo y la precisién en las medidas y en la cuantificacién de los resultados.
Resolucién de Se valorara la realizacién de trabajos practicos sobre crecimiento de cristales realizados por 30
problemas y/o grupos durante los seminarios
ejercicios
Otros Se valorara la exposicién en grupos de las conclusiones obtenidas en los trabajos realizados 20
en los seminarios de crecimiento cristalino.
Pruebas de tipo test se evaluara el grado de comprensién de los conceptos y definiciones cristalograficos, 40

asociados a la parte tedrica.

Otros comentarios sobre la Evaluacion

La evaluacién en la segunda convocatoria consistird en la realizacién de un ejercicio tedrico acerca de los conceptos bdsicos
de la Cristalografia y su aplicacién a la resolucién de estructuras, desarrollados durante las clases magistrales. Asimismo,
serd necesario realizar un ejercicio practico en el manejo de las herramientas informaticas para el analisis de estructuras
cristalinas empleadas durante el curso.

Fuentes de informacién

Edward Tarbuck y FredericK Lutgens, Ciencias de la Tierra. Una introduccion a la Geologia Fisica, 82,
Christofer Hammond, The Basic of Crystallography and Diffraction, 32,

Andrew Putnis, Introduction to Mineral Sciences, 12,

Jose Luis Amords, El Cristal : morfologia, estructura y propiedades fisicas, 42,

Rousseau, J.-)., Basic crystallography,

Vitalij K. Pecharsky, Peter Y. Zavalij, Fundamentals of powder diffraction and structural characterization of
materials,

Douglas, Bodie E., Structure and chemistry of crystalline solids, 12,

Robert A. Evarestov, V.P. Smirnov, Site symmetry in cristals : theory and applications, 22,

Woolfson, M. M., An Introduction to X-ray crystallography, 22,

Salvador Gali Medina, Cristalografia : teoria particular, grupos puntuales y grupos espaciales, 12,

Recomendaciones

Asignaturas que contintan el temario
Quimica inorganica 1/V11G200V01404
Determinacion estructural/V11G200vV01501

Asignaturas que se recomienda cursar simultaneamente
Fisica: Fisica II/V11G200V01201

Matematicas: Matematicas 11/V11G200vV01203

Quimica, fisica y geologia: Laboratorio integrado 11/V11G200V01202
Quimica: Quimica II/V11G200V01204

Asignaturas que se recomienda haber cursado previamente
Biologia: Biologia/V11G200vV01101

Fisica: Fisica I/V11G200V01102

Matematicas: Matematicas I/V11G200V01104

Quimica, fisica y biologia: Laboratorio integrado I/V11G200vV01103
Quimica: Quimica 1/V11G200V01105
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