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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

CARRERA: Posgrado / Doctorado
CUATRIMESTRE: SEGUNDO ANO: 2016
CODIGO DE CARRERA: 51

MATERIA: CRISTALOGRAFIA: FUNDAMENTOS Y APLICACIONES
CODIGO: nuevo

PUNTAJE: 3 (tres)
DURACION: bimestral (8 semanas)

HORAS DE CLASE SEMANAL:
e Teodricas/problemas: 6 hs.
e Laboratorio: 4 hs.

TOTAL: 10 hs.
CARGA HORARIA TOTAL: 80 hs.

CONDICIONES DE INGRESO: Tener titulo de grado de las carreras de quimica, fisica,
geologia o biologia.

FORMA DE EVALUAQION: Promocional con 7 puntos (examen tedrico al final de la materia;
presentacion oral y entrega de un informe de lo actuado en el laboratorio)

PROGRAMA ANALITICO:

Unidad 1: Cristalografia

El estado cristalino.

Naturaleza de las fuerzas interatdmicas, distancias interatdmicas, ideas empiricas del radio
i6nico, poliedros de coordinacion, valencia electrostatica, las ideas de Born, uniones
covalentes.

Redes y Celdas Elementales.

Redes, vectores translacion, redes centradas, parametros de red, celdas elementales, celda
reducida (Niggli), simetria de redes, coordenadas atémica, ejemplos de estructuras simples:
cobre, hierro, magnesio.

Direcciones y Planos cristalograficos.

Idea intuitiva a partir de la forma externa cristalina, planos cristalinos, ley de los indices
racionales, indices de Miller, direcciones, ejes de zona, familias de planos y el espaciado
interplanar: indices de Bragg, la red reciproca y algunas de sus propiedades. CFyA_1/4

7’ / . " r" a
L,/k :44:/4/&[%4 ){/’0“}""

Dra. M. GABRIELA LAGORIO
SECRETARIA ACADEMICA
DEPTO. QUIMICA INORGANICA
ANALITICA y QUIMICA FISICA



—‘\\
"’,‘:a::?&:: FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
| UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Y NATURALES

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

Elementos y Operaciones de simetria puntuales.

Elementos de simetria puntual: centro de inversién, plano especular, ejes de rotacion, ejes
de inversion, notacién, combinacién de elementos, los grupos puntuales, aplicaciones a los
poliedros de coordinacién (tetraedro, octaedro y cubo) y moléculas simples (benceno y
metano).

Elementos y Operaciones de simetria cristalinos.

Elementos de simetria con traslacion, restricciones, planos con deslizamiento, ejes roto-
translacionales, el plano con deslizamiento “d”, redes de Bravais, sistemas cristalinos, grupos
espaciales, representacién, simbolos y notacion, lectura de tablas e interpretacion, la unidad
asimétrica, relacion entre V, Z y p, derivacién de las coordenadas atdmicas, las posiciones
especiales, ejemplos y aplicaciones.

Transformaciones geométricas.

Cambios de origen, cambios de celda, cambios de coordenadas producidas por cambios de
celda, cambios en los vectores reciprocos y en los indices, cambios en los simbolos de la red y
del grupo espacial, ejemplos Sub- y super- redes, maclas. Tensor métrico, célculos usuales,
ejemplos.

Aplicaciones.

Puentes hidrégeno y halogeno (importancia de las interacciones débiles), transiciones de
fases.

Unidad 2: Difraccion

Conceptos matematicos utiles.

Funcion de Dirac, funcién de red, transformada de Fourier (ejemplos), producto de
convolucién (ejemplos).

Fuentes de radiacion.

Generacién de rayos X, espectro discreto y continuo, fenémeno de absorcién vy filtros,
generadores de tubo sellado y &nodo rotatorio, sincrotron. Otras fuentes: electrones y
neutrones.

Dispersidn (Scattering) de ondas.

Interferencia entre ondas (dispersion coherente e incoherente), redes de difraccion,
difraccién por un cristal, enfoque de Bragg y Laue-Ewald, factor de forma atémico, factor de
estructura, dispersion andémala, la re-aparicion de la red reciproca, simetrias en la
distribucion de intensidades: grupos de Laue.

La experiencia de difraccion por material cristalino.

Difraccién por muestras mono y poli-cristalinas, técnicas experimentales e instrumentos
usuales, ventajas comparativas de cada método, factor de Lorentz-polarizacion, el problema
de las fases: relacién entre factor de estructura e intensidad, relacién entre fases y
coordenadas atdmicas, calculo de densidad electrdnica.

Cristales reales.

Efectos térmicos: factor de Debye-Waller, fenémeno de extincién primaria y secundaria,
simetrias en la distribucién de intensidades: regla de Friedel, pares de Bijvoet, aplicaciones
en la determinacion de la estructura absoluta.
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Unidad 3: Obtencion de cristales y crecimiento cristalino

Nucleacién primaria y secundaria. Efectos de las impurezas presentes. Crecimiento de
cristales. Polimorfos. Recristalizacion. Resolucion de racematos. Separacion de polimorfos.
Técnicas industriales.

Unidad 4: Resolucion de estructuras cristalinas

Métodos en el espacio directo.

Ensayo y error. Método de Montecarlo y recocido simulado.

Métodos en el espacio reciproco.

Métodos de d4tomo pesado, funcién de Patterson, reemplazo isomorfo.

Métodos directos: multisolucion y adicion simbdlica.

Métodos de Fourier.

Charge Flipping.

Calculo de la densidad electrénica, sintesis de Fourier, sintesis de Fourier diferencias.

Unidad 5: Refinamiento de estructuras cristalinas
Teoria de Cuadrados Minimos

Aplicacién a monocristales

Ley de Twins. Resoluciéon de twins

Unidad 6: Analisis de Resultados

Resultados directos y derivados

Evaluacion de la calidad de los datos reportados.
Elaboracién de reportes cristalograficos y archivos cif.
Utilizacion de bases de datos cristalograficos

Bibliografia:

(1) Cambridge Crystallographic Data Center - Single Crystal Data Base.

(2) International Center for Diffraction Data - Powder Data Base.

(3) International Tables of X-Ray Crystallography. Current Volumes in Hunter’s Office and/or

X-Ray Lab. Old Edition: QD 945.I55 1965 V.1V.2 V.3

(4) A. Guinier, “X-ray Diffraction in Crystals, Imperfect Crystals, and Amorphous Bodies”,

1963, W. H. Freeman, San Francisco. QD 945.G943

(5) G. Rhodes, “Crystallography Made Crystal Clear: A Guide for Users of Macromolecular

Models”, 1993, Academic Press, San Diego. QP 551.R48 1993

(6) H. Lipson, “Crystals and X-rays”, 1970, Wykeham, London. QD 945.L522

(7) H. Lipson, “Interpretation of X-ray Powder Diffraction Patterns”, 1970, St. Martin’s Press,

NY. QD 945.1L52

(8) H. W. Wyckoff, C. H. W. Hirs, and Serge N. Timasheff, “Diffraction Methods for Biological

Macromolecules/Part A”, 1985, Academic Press, Orlando, FL. QP 601.M49 vol. 114

(9) H. W. Wyckoff, C. H. W. Hirs, and Serge N. Timasheff, “Diffraction Methods for Biological
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Macromolecules/Part B” 1985, Academic Press, Orlando, FL. QP 601.M49 vol. 115.

(10) 1. Hargittai and M. Hargittai, “Symmetry Through the Eyes of a Chemist”, 1995, Plenum,
NY. QD 461.H268 1995

(11) J. P. Glusker, M Lewis, and M. Rossi, “Crystal Structure Analysis for Chemists and
Biologists”, 1994, VCH, NY. QD 945.G583 1994

(12) M. C. F. Ladd and R. A. Palmer, “Structure Determination by X-Ray Diffraction”, 3rd
Edition, 1993, Plenum, NY. [1st edition: QD 945.L32 (1977). 2nd edition: QD 945.L32 1985.]
(13) M. M. Woolfson, “An Introduction to X-ray Crystallography”, 1970, Cambridge
University Press, Cambridge. QD 945.W58

(14) R. Jenkins and R. Snyder, “Introduction to X-Ray Powder Diffractometry”, 1993, Wiley,
NY. QD 482.D5 J46 1996.

Prof. Dr. Fabio Doctorovich
Dra. Florencia Di Salvo

Dr. Sebastian Suarez
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Buenos Aires, 70 FEB 2016
VISTO:

la nota presentada por el Dr. Dario A. Estrin, Director Adjunto del Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y
Quimica Fisica, mediante la cual eleva la Informacion y el programa del curso de posgrado Cristalografia: fundamentos y
aplicaciones, que seré dictado en el segundo cuatrimestre de 2016 por el Dr. Fabio Doctorovich con la colaboracion de la Dra.
Florencia Di Salvo y el Dr. Sebastian Suarez,

CONSIDERANDO:

lo actuado por la Comision de Doctorado

lo actuado por la Comisién de Posgrado

lo actuado por este cuerpo en Sesion Ordinaria realizada en el dia de la fecha,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo N° 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE
CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES -
RESUELVE:

Articulo 1°: Aprobar el curso de posgrado de Cristalografia: fundamentos y aplicaciones de 80 hs. de duracién.

Articulo 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Cristalografia: fundamentos y aplicaciones obrante a fs 3 a 6 del
expediente de la referencia.

Articulo 3°: Aprobar un puntaje de tres (3) puntos para la Carrera de Doctorado.

Articulo 5°: Comuniquese a la Direccién del Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica, a la Direccién de
Alumnos y a la Secretaria de Postgrado.

Articulo 6°; Comuniquese a la Biblioteca de la FCEyN con fotocopia de los programas incluida, fs 3 a 6 del expediente de la
referencia. Cumplido archivese.

ResolucisncoNe__ O § 58

SP ga 22/02/2016

, ) Dr. JUAN CARLOS
Dr. JOSE (LABE IPARRAGUIRRE N3 REBOREDA
SECRETARIO DE POSGRADO
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