
Departamento de Química Inorgánica, Analítica y Química Física

FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

c a r r e r a : Doctorado / Posgrado

CUATRIMESTRE: Segundo AÑO: 2018

CODIGO DE CARRERA: 51

MATERIA: COMPLEMENTOS DE CRISTALOGRAFÍA: RESOLUCIÓN ESTRUCTURAL DE
PEQUEÑAS MOLÉCULAS POR DRX DE MONOCRISTAL

CODIGO:

PUNTAJE: 2 (dos)
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FORMA DE EVALUACIÓN: promocional con 7 puntos (presentación oral y entrega de un informe 
de lo actuado en el laboratorio)

DOCENTES RESPONSABLES: Dres. Fabio Doctorovich, Florencia Di Salvo y Sebastián Suárez 

PROGRAMA ANALÍTICO:

- Profundizar los conocimientos básicos e incorporar contenidos avanzados sobre técnicas de 
difracción de rayos X  de monocristal de molécula pequeña.

- Llevar a cabo la determinación estructural a través de resolución y posterior refinamiento de 
datos cristalográficos.

- Abordar temas vinculados a problemas más complejos de la resolución estructural de 
moléculas pequeñas, como twining, determinación de muestras sensibles e inestables y 
desorden, entre otros.

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

- Elaborar reportes y archivos para la publicación ■ ■ • ' "

• Teóricas: 4 hs
• Prácticas/Laboratorio: 4hs

Objetivos
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PROGRAMA

Unidad 1: Preparación y manipulación de muestras

Introducción al uso de lupas y microscopios de polarización. Interacción de la luz polarizada con 
la materia. Manipulación y clasificación de material cristalino.
Peparación de muestras cristalinas.

Unidad 2: Adquisición de datos
Adquisición de datos mediante la técnica de difracción de rayos X  de monocristal.
Montado de cristales en el difractómetro
Realización de pre experimentos y evaluación de la calidad de la muestra. Diseño de 
estrategias de medición.
Evaluar las variables disponibles para la realización del experimento.
Procesamiento de datos adquiridos: utilización del programa Crysalis 
Evaluación de los datos adquiridos (patrón de difracción)

Unidad 3: Resolución de estructuras cristalinas 
Métodos en el espacio directo. Ensayo y error.
Métodos en el espacio reciproco
Métodos de átomo pesado, función de Patterson, reemplazo ¡somorfo.
Métodos directos: multisolución y adición simbólica.
Métodos de Fourier 
Charge Flipping
Cálculo de la densidad electrónica, síntesis de Fourier, síntesis de Fourier diferencias.
Resolución de estructuras cristalinas medidas en la Unidad 2
Utilización de programas específicos:, ShelXS, SIR2014, Olex 2.0 y WinGX

Unidad 4: Refinamiento de estructuras cristalinas 
Aplicación de Cuadrados Mínimos
Resolución de estructuras cristalinas resueltas en la Unidad 3 
Ley de Twins. Resolución de twins
Utilización de programas específicos: ShelXL, Olex 2.0 y WinGX.
Abordaje de problemas más complejos (solventes, huecos/porros, desorden, etc)

Unidad 5: Análisis de Resultados
Resultados directos y derivados
Evaluación de la calidad de los datos reportados.
Análisis de la estructura supramolecular y el empaquetamiento cristalino.
Elaboración de reportes cristalográficos y archivos cif.
Utilización de programas específicos para análisis gráficos y generales: PLATON, PubClF, Olex 
2.0 y Mercury

Unidad 6: Bases de datos cristalográficos
Búsqueda de estructuras y análisis de parámetros representativos de más de 850 mil 
moléculas.
Análisis molecular y supramolecular.
Utilización de programas específicos: Base Datos CSD, ConQuest, Mogul, Mercury
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