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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 dmbito da Quimica. Consecuentemente, a formulacién da
Xeoloxia de primeiro curso do grao en Quimica esta preferentemente orientado cara ao cofiecemento e
caracterizacion das estruturas cristalinas e dos mecanismos de *cristalizacién que se abordan desde o punto
de vista da *Cristalografia, a Mineraloxia e a *Geoquimica. De maneira particular, as técnicas de *difraccién
convertéronse nas mais difundidas entre os investigadores quimicos para a caracterizacién e determinacién
de estruturas das mais diversas sustancias: materiais superconductores, minerais, compostos organicos,
inorgénicos, produtos farmacéuticos, *macromoléculas bioldxicas, e materiais *cerdmicos, entre outros, por
iso no curso sentan, desde un punto de vista *introductorio e *intuitivo, as bases da *difracciéon e méstranse
as principais técnicas experimentais asociadas ao proceso de caracterizacién de sélidos cristalinos.

Competencias

Cddigo

Cl

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

Cl4 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: relacién entre
propiedades macroscépicas e propiedades de dtomos e moléculas individuais, incluindo as macromoléculas

C27 Monitorizar, mediante observacién e medida de propiedades fisicas e quimicas, acontecementos ou cambios e
documentalos e rexistralos de xeito sistematico e fiable

D1 Comunicarse de forma oral e escrita en polo menos unha das linguas oficiais da Universidade

D3  Aprender de forma auténoma

D4 Procurar e administrar informaciéon procedente de distintas fontes

D5  Utilizar as tecnoloxias da informacién e das comunicacions e manexar ferramentas informaticas basicas

D7  Aplicar os cofiecementos tedricos & practica

D8  Traballar en equipo

D9  Traballar de forma auténoma

D12 Planificar e administrar adecuadamente o tempo

D13 Tomar decisidns

D14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

D15 Avaliar de modo critico e construtivo o entorno e a si mesmo

Resultados de aprendizaxe

Resultados previstos na materia Resultados de Formacién

e Aprendizaxe

3. Comprender as bases da *cristalografia xeométrica como medio para a caracterizacién D1
estrutural dos sélidos cristalinos, incluindo os conceptos basicos como periodicidade e *simetria. D3

D5
D9
D12
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5. Cofiecer os aspectos basicos da notacidn *cristalogréfica e a sUa aplicacion & caracterizacion  C1 D1

tanto da *simetria nas moléculas (*Schoenflies) como & caracterizacién estrutural dos cristais D7
(*Hermann-*Mauguin). D8
D13
D14
D15
6. Entender os principios basicos da *difraccién como técnica para a andlise estrutural e os Cl D1
conceptos *cristalograficos asociados: Lei de *Bragg, cela *reciproca, problema das fases. Cl14 D3
D5
D9
D15
10. Entender os procesos de intercambio *isotépico en sélidos cristalinos e cofiecer as stas Cl D1
aplicaciéns para a medida do tempo xeoléxico e como marcadores de condicidns termodindmicas D4
e *cinéticas. D5
D15
7. Adquirir un cofiecemento basico sobre os principios para a determinacién estrutural mediante D1
*diagramas de *difraccién de raios. D4
D5
D9
D15
6. Entender os principios basicos da *difracciéon como técnica para a andlise estrutural e os Cl D1
conceptos *cristalograficos asociados: Lei de *Bragg, cela *reciproca, problema das fases. D5
D7
D15
5. Cofiecer os aspectos basicos da notacidn *cristalografica e a sta aplicacién & caracterizaciéon  Cl1 D1
tanto da *simetria nas moléculas (*Schoenflies) como & caracterizacién estrutural dos cristais D5
(*Hermann-*Mauguin). D7
D14
D15
1. Cofecer e comprender, a *cristalizacién como un proceso de transicién de fase, diferenciando asC1 D1
etapas de *nucleacién e crecemento cristalino. D3
D9
D14
D15
8. Cofecer de forma bdsica a informacién derivada das distintas técnicas de *difraccién : *R-*X,  C1 D14
electrdns, neutréns e as slas principais aplicaciéns no ambito da ciencia de materiais e da D15
caracterizacion molecular.
9. Adquirir unha experiencia practica no manexo de programas de *difraccién e na interpretacion C1 D1
de imaxes de microscopia electrénica diferenciado a informacién estrutural (*HREM, *SAED) e C27 D4
morfoldxica (*SEM). D5
D8
D15
1. Cofiecer e comprender, o funcionamento da Terra como sistema. Cl D1
D3
D9
D12
D15
2. Ser capaz de caracterizar a interaccién entre os diferentes *reservorios, 0s procesos fisicos, Cl D1
quimicos e bioléxicos involucrados asi como as diferentes escalas espazo-temporais asociadas. D4
D7
D9
D13
D15
(*) Cl D1
D3
D7
D8
D14
D15
(*) Cl D1
D3
D4
D7
D15
Contidos
Tema
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O proceso de *cristalizacion Aspectos termodindmicos da *nucleacién e crecemento cristalino.
*Cinética do crecemento cristalino. Factores estruturais asociados.

Os sélidos cristalinos Estrutura cristalina. Aspectos *microscépicos. Morfoloxia cristalina:
aspectos *macroscépicos.

Conceptos basicos de *cristalografia xeométrica Periodicidade e *simetria. Redes *bidimensionales. Grupos de *simetria
puntual. Notaciéns de *Schoenflies e *Hermann-*Mauguin.

Redes *tridimensionales Grupos espaciais. Indices de Miller. Coordenadas *fraccionarias e eixos de
zona.

*Cristalografia de raios X A rede *reciproca. Transformada de *Fourier e *difraccién no espazo
*reciproco.

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

Interpretacién de espectros de *difraccion Anédlise 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 *difraccién Caracterizacién de materiais *cerdmicos e aliaxes. Determinacién da
estrutura de proteinas. Andlise *textural de materiais *amorfos e mostras
bioldxicas. Seguimento en tempo real de transicions de fase.

Crecemento de cristais en medios naturais *Biomineralizacién. Ambientes *evaporiticos. Modelos de predicién de
precipitacion de fases cristalinas.
*Geocronologia Isétopos radioactivos. Estabilidade nuclear. Mecanismos de

descomposiciéon. Vida media. Sistemas de *datacién temporal: *K-*Ar, *Rb-
*Sr, *Sm-*Nd, Ou-*Th-Pb, 14*C. Outros métodos de *datacion: pegadas de
fisidn.

Isétopos estables en Xeoloxia Relacidn *isotdpica. Factores que determinan o *fraccionamiento
*isotdpico. Aplicaciéns como marcadores *cinéticos e termodindmicos de
procesos *geoquimicos.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Leccion maxistral 26 52 78
Resolucién de problemas 13 26 39
Estudo de casos 2 13 15
Outros 0 14 14
Exame de preguntas obxectivas 4 0 4

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

Metodoloxia docente
Descricién

Leccién maxistral Explicanse os principios basicos 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 *difraccién.

Resolucién de Empregaranse os seminarios para a preparacion de traballos practicos asociados ao proceso de

problemas crecemento de cristais. e se *tabajara con programas de *resolucion de estruturas mediante
*difraccion e microscopia *electronica

Estudo de casos Se traballard con programas de resolucién de estruturas a partir de datos difraccién de raios X e

mediante fotografias de microscopia electrénica de transmisién (HREM) para observar as aspectos
nanoestructurales das fases cristalinas.

Outros Realizaranse presentaciéns por grupos con para expor os resultados e *principlaes conclusiéns dos
traballos desenvolvidos por grupos acerca dos procesos de crecemento cristalino. e caracterizacién
estrutural

Atencion personalizada
Metodoloxias Descricion

Resolucién de problemas A resolucién de exercicios realizarase durante os seminarios, mediante preguntas e respostas as
cuestiéns formuladas na clase.

Outros Desenvolveranse na aula de informatica e en case tedrica asi como mediante *| realizacion de
*tutorias ou consultas empregando a plataforma Tema ou o correo electrénico.

Estudo de casos desenvolverase na aula de informatica, durante os seminarios, empregando programas de
edificacién de raios X e mediante o tratamento de imaxes de microscopio electrénico de
transmisién (HREM

Avaliacion
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Descricion Cualificacion  Resultados de
Formacién e
Aprendizaxe

Resolucién de Valorarase a realizacién de traballos practicos realizados por grupos 30 Cl D3
problemas durante os seminarios Cc27 D7
D9
D14
D15
Estudo de casos Se valoraran os cofiecementos xerais -quifiidos nos seminarios- sobre 5 Cl D7
os métodos de difraccién e o seu uso para a resolucién de estructuras Cl4 D9
cristalinas. D14
Outros Se valorard la participacién individual en los seminarios y clases 5 C1 D1
tedricas. D4
D8
D14
Exame de preguntasavaliarase o grao de comprension dos conceptos e definicions 60 C1 D1
obxectivas *cristalograficos, asociados & parte tedrica. Cl4 D9
D14

Outros comentarios sobre a Avaliacion

A avaliacién na segunda convocatoria consistird na realizacion dun exercicio tedrico sobre os conceptos basicos da
Cristalografia desenvolvidos durante as clases magistrales. O exercicio podera incluir tamén practicas cuestiéns
relacionadas cos métodos de resolucidn e andlise de crystalline structures realizados nos seminarios.

Bibliografia. Fontes de informacion

Bibliografia Bdsica

Andrew Putnis, Introduction to Mineral Sciences, 12,

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

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

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

Rousseau, ).-)., 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,

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

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

Recomendacions

Materias que contintian o temario
Quimica inorganica 1/V11G200V01404
Determinacion estrutural/V11G200V01501

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Fisica: Fisica II/V11G200V01201

Matematicas: Matematicas 11/V11G200vV01203

Quimica, fisica e xeoloxia: Laboratorio integrado 11/V11G200vV01202
Quimica: Quimica II/V11G200V01204

Materias que se recomenda ter cursado previamente
Bioloxia: Bioloxia/V11G200vV01101

Fisica: Fisica I/V11G200V01102

Matematicas: Matematicas I/V11G200V01104

Quimica, fisica e bioloxia: Laboratorio integrado I/V11G200V01103
Quimica: Quimica 1/V11G200V01105
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