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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

CARRERA: Doctorado / Posgrado
CUATRIMESTRE: Segundo ANO: 2018
CODIGO DE CARRERA: 51

MATERIA: COMPLEMENTOS DE CRISTALOGRAFIA: RESOLUCION ESTRUCTURAL DE
PEQUENAS MOLECULAS POR DRX DE MONOCRISTAL

CODIGO:
PUNTAJE: 2 (dos)
DURACION: bimestral

HORAS DE CLASE SEMANAL.:
e Tedricas: 4 hs
e Practicas/Laboratorio: 4hs

TOTAL: 8hs
CARGA HORARIA TOTAL: 64hs
CONDICIONES DE INGRESO: Lic. en Ciencias Quimicas, Fisicas, Geoldgicas, Biologicas.

FORMA DE EVALUACION: promocional con 7 puntos (presentacion oral y entrega de un informe
de lo actuado en el laboratorio)

DOCENTES RESPONSABLES: Dres. Fabio Doctorovich, Florencia Di Salvo y Sebastian Suarez

PROGRAMA ANALITICO:

Objetivos

- Profundizar los conocimientos basicos e incorporar contenidos avanzados sobre técnicas de
difraccion de rayos X de monocristal de molécula pequeria.

- Llevar a cabo la determinacién estructural a través de resolucion y posterior refinamiento de
datos cristalograficos.

- Abordar temas vinculados a problemas mas complejos de la resoluciéon estructural de
moléculas pequefias, como twining, determinacién de muestras sensibles e inestables y
desorden, entre otros.

- Aprender a realizar busquedas en la base de datos de la CSD (cuenta con mas de:850 mil
estructuras) y utilizar dichos resultados para analizar distintos tipos de interacciones intra e
intermoleculares.

- Elaborar reportes y archivos para la publicacién de estructuras cristalin

CC-1/3
Or. v gri

DEPTO. QUIMICAINORGANICA
ANALITICAY QUIMICAFISICA



FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

PROGRAMA
Unidad 1: Preparacion y manipulacién de muestras

Introduccion al uso de lupas y microscopios de polarizacion. Interaccion de la luz polarizada con
la materia. Manipulacién y clasificacién de material cristalino.
Peparacién de muestras cristalinas.

Unidad 2: Adquisicion de datos

Adquisicién de datos mediante la técnica de difraccién de rayos X de monocristal.

Montado de cristales en el difractémetro

Realizacion de pre experimentos y evaluacién de la calidad de la muestra. Disefio de
estrategias de medicion.

Evaluar las variables disponibles para la realizacion del experimento.

Procesamiento de datos adquiridos: utilizacion del programa Crysalis

Evaluacion de los datos adquiridos (patrén de difraccién)

Unidad 3: Resolucion de estructuras cristalinas

Métodos en el espacio directo. Ensayo y error.

Métodos en el espacio reciproco

Métodos de atomo pesado, funcion de Patterson, reemplazo isomorfo.

Métodos directos: multisolucién y adicién simbdlica.

Métodos de Fourier

Charge Flipping

Calculo de la densidad electronica, sintesis de Fourier, sintesis de Fourier diferencias.
Resolucién de estructuras cristalinas medidas en la Unidad 2

Utilizacion de programas especificos:, ShelXS, SIR2014, Olex 2.0 y WinGX

Unidad 4: Refinamiento de estructuras cristalinas

Aplicacién de Cuadrados Minimos

Resolucion de estructuras cristalinas resueltas en la Unidad 3

Ley de Twins. Resolucion de twins

Utilizacion de programas especificos: ShelXL, Olex 2.0 y WinGX.

Abordaje de problemas mas complejos (solventes, huecos/porros, desorden, etc)

Unidad 5: Andlisis de Resultados

Resultados directos y derivados

Evaluacién de la calidad de los datos reportados.

Analisis de la estructura supramolecular y el empaquetamiento crlstallno

Elaboracion de reportes cristalograficos y archivos cif.

Utilizacién de programas especificos para analisis graficos y generales: PLATON, PubCIF, Olex
2.0 y Mercury

Unidad 6: Bases de datos cristalograficos

Basqueda de estructuras y andlisis de parametros representativos de mas de 850 mil
moléculas.

Andlisis molecular y supramolecular.

Utilizacion de programas especificos: Base Datos CSD, ConQuest, Mogul, Mercury
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