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Recomendaciones para cursar esta asignatura
Es recomendable poseer conocimientos previos de Quimica del estado sélido y de Cristalografia (simetria).

La asistencia a clase y el trabajo continuado facilitara la superacién de la asignatura.

Actividades y fechas clave de la asignatura

Las actividades programadas se realizaran durante el segundo semestre en sesiones de dos horas semanales. Toda la
informacidn sobre horarios, calendario y examenes esta disponible en: http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do. La
presentacion de trabajos se realizard de acuerdo al calendario que se anunciara oportunamente con suficiente antelacion.

Inicio

Resultados de aprendizaje que definen la asignatura

El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...
1:

Haber asimilado los conceptos fundamentales de simetria espacial, mostrando una comprensién adecuada de
la nomenclatura y de la aplicacién a la Cristalografia de la teoria de grupos espaciales.

Manejar con criterio los conceptos implicados en el proceso de difraccién, y en especial en la interrelacién
entre la difraccion y la estructura interna de los cristales.

Conocer los métodos experimentales mas comunes para la realizacién de diagramas de difraccién, tanto para


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

muestras en polvo, como para muestras monocristalinas.

a4:
Ser capaz de plantear estrategias de medida adecuadas para muestras monocristalinos que aseguren una
calidad éptima para la resolucién estructural a nivel molecular.
5:
Conocer los conceptos fundamentales para la solucién del problema de la fase y los procedimientos
experimentales adecuados para la determinacion de estructuras moleculares a partir de datos de difraccion.
6:
Ser capaz de interpretar las principales caracteristicas de los diagramas de difraccién y evaluar la calidad de
los datos obtenidos.
7:
Procesar los datos de difraccién para la obtencién de la informacién estructural requerida, a nivel cristalino o
bien a nivel molecular.
8:
Interpretar los resultados estructurales obtenidos de los experimentos de difraccién en el contexto quimico.
9:
Conocer otros procesos de determinacion estructural basados en la difraccién de otras radiaciones distintas
de los rayos X.
Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

La asignatura pretende iniciar a los alumnos en la Cristalografia estructural, campo de investigacién con claras conexiones
con la Quimica, pero también con la Ciencia de Materiales, la Fisica, la Biologia o la Geologfa, tanto en el marco académico
como en el entorno industrial.

La asignatura abordard, en una primera parte tedrica, los conceptos basicos de simetria y del proceso de difraccién, asi
como las estrategias de medida adecuadas y los procedimientos de solucién y refino de estructuras cristalinas y moleculares.
En una segunda parte, de componente marcadamente practica, se presentaran los programas mas comunes para el
tratamiento de datos y para la representacion de resultados.

Si bien la asignatura se dirigira al estudio de estructuras moleculares a partir de muestras monocristalinas, la asignatura
mostrard también las técnicas mas comunes para la caracterizacién de muestras policristalinas y parcialmente ordenadas.

La caracterizacion estructural por difraccién representa el mecanismo mas directo y preciso para la comprensién de la
estructura molecular, aportando informacidén cuantitativa en la caracterizaciéon de pardmetros moleculares e
intermoleculares de especial relevancia en la Quimica molecular y Catalisis.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

El objetivo de esta asignatura es habilitar al alumno para reconocer el potencial de las diferentes técnicas de difraccién en el
marco de su investigacién particular y poder ser capaz de sequir, e incluso realizar personalmente, el proceso de medida y
tratamiento posterior de los datos hasta la obtencidn de la informacién estructural perseguida, bien de naturaleza molecular
o cristalina.



Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

El conocimiento de las técnicas cristalograficas es fundamental en la caracterizacidn estructural definitiva y precisa de
nuevas sustancias a nivel molecular o cristalino, a partir de muestras en estado sélido. La informacién estructural obtenida a
partir de estas medidas es informacién basica en la racionalizacién de los procesos reactivos, o incluso, a través de las
interacciones intermoleculares determinadas, en los mecanismos operativos o en las propiedades fisicas macroscépicas
observadas.

A pesar de su extraordinario potencial, su complejidad y el requerimiento experimental de muestras en estado sélido, hacen
que esta asignatura forme parte del médulo de Caracterizacién Estructural como asignatura optativa de 2 ECTS que se
imparte en el segundo cuatrimestre. Sin duda, complementa de forma especial la asignatura obligatoria Técnicas de
Caracterizacion Estructural.

Esta asignatura serd muy recomendable para todos aquellos estudiantes motivados por el estudio de nuevas moléculas
donde la complejidad molecular sea elevada o requieran el conocimiento de los pardmetros moleculares basicos.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...

1:
El disefio de experimentos de difraccién para la obtencién de informacién estructural tridimensional de indole
molecular o cristalina, con comprensién de los equipos de medida mas adecuados, sean de laboratorio o de
grandes instalaciones.

Extraer de forma adecuada y con criterio la informacién de los datos experimentales y acometer el proceso
de normalizacién de los datos experimentales.

El tratamiento de los datos de difraccidn, la evaluacién de su calidad y la representacion mas adecuada de los
resultados obtenidos de acuerdo al contexto del tema de investigacién que se realiza.

Utilizar la informacién estructural obtenida para la comprensién e interpretacién de procesos reactivos en
Quimica Molecular y Catdlisis, y contextualizarlos con resultados andlogos o relacionados.

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

La caracterizacion estructural tridimensional precisa y parametrizada, - fruto final de los analisis por difraccién de rayos X o
de otras radiaciones,- es informacién de vital importancia en el desarrollo de nuevas moléculas o materiales, de escala
nano- micro- o macroscépica, y en particular, en la comprension de los procesos reactivos en Quimica Molecular y en
Catalisis.

Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos
mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:
La evaluacién continua de la asignatura estd basada en la media ponderada de una serie de actividades de
evaluacién que se detallan a continuacién:

1.- Controles de resolucién de problemas, cuestiones practicas, ejercicios, andlisis de simulaciones,
presentaciones de otros estudios relacionados y otras actividades semejantes realizados a lo largo del
proceso de imparticién de la asignatura (20 %).



2.- Realizacién del tratamiento de unos datos de difraccién de manera individual y extraccién de la
informacién quimica relevante de la molécula o del cristal (20 %).

3.- Prueba escrita, a realizar al final de la imparticién de la asignatura, consistente en la resolucién de
problemas y cuestiones sobre los contenidos impartidos (60 %).

La asignatura se considerara superada si la media ponderada de las tres calificaciones segun los porcentajes
indicados es igual o mayor de 5. Para aquellos alumnos que no superen la asignatura, o desearan mejorar su
calificacién, podran optar a una prueba global que consistird en el tratamiento practico de unos datos (40 %)
y la respuesta a una serie de cuestiones de caracter tedrico sobre los conceptos impartidos a lo largo del
curso (60%).

El nmero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como
el consumo de dichas convocatorias se ajustara a la Normativa de Permanencia en Estudios de Master y
Reglamento de Normas de Evaluacion del Aprendizaje. A este Ultimo reglamento, también se ajustaran los
criterios generales de disefio de las pruebas y sistema de calificacion, y de acuerdo a la misma se hara
publico el horario, lugar y fecha en que se celebrara la revision al publicar las calificaciones. Dicha normativa
puede consultarse en: http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html.

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha disenado para esta asignatura se basa en lo siguiente:

El proceso de aprendizaje disefiado para la asignatura estd basado esencialmente en clases expositivas de caracter
participativo que se complementaran con clases de resolucién de problemas, seminarios y tutorfas. El curso se organizara
sobre presentaciones tematicas explicadas en detalle, ejercicios programados para ser realizados por los estudiantes y
sobre datos practicos simulados o reales que seran procesados y relacionados con los conceptos tedricos en clases practicas
con ordenador. En todas las actividades se promovera que el alumno tenga una participacién activa, con discusién de los
conceptos tedricos y fundamentalmente en los procesos practicos planteados.

Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
Clases teoricas (1.2 ECTS)
Clases de resolucién de problemas y seminarios (0.4)
Practicas de tratamiento de datos con ordenador (0.4)

Tutorias en grupo reducido o personalizadas.

Las actividades de aprendizaje estén basadas en el siguiente programa:
Tema 1.- Cristalografia. Generalidades. Areas de trabajo. Aplicaciones.
Tema 2.- Simetria espacial. Grupos espaciales. Nomenclatura empleada. Tablas Internacionales.

Tema 3.- Crecimiento cristalino. Métodos para la obtencién y manipulacién de cristales.
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Tema 4.- Estructura cristalina y difraccién. Métodos de analisis de muestras mono y policristalinas.
Reflexiones e intensidades. Ley de Bragg, red reciproca y factor de estructura. Modelo de Ewald.

Tema 5.- Rayos X y otras radiaciones empleadas en los estudios estructurales. Equipamiento cientifico para
los estudios de difraccidn.

Tema 6.- El tratamiento de datos de difraccion para la determinacién de la estructura molecular. El refino de
estructuras tridimensionales.

Tema 7.- Presentacién y validacién de resultados. Contextualizacién de datos estructurales: bases de datos
estructurales.

Tema 8.- Ideas sobre el analisis de macromoléculas y sobre los estudios de densidades electrénicas.

Tema 9.- Aplicaciones de los experimentos de difraccién sobre muestras policristalinas y parcialmente
ordenadas.

Tema 10.- Programas para la determinacién estructural a partir de muestras monocristalinos (trabajo
practico).

Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos

Los horarios de la asignatura y fechas de examenes se publican en el tablén de anuncios y en la pagina web de la Facultad
de Ciencias: http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do. La presentacién de trabajos se realizara de acuerdo al calendario que
se anunciara oportunamente.

Bibliografia
Bibliografia Basica

En reprografia y/o a través del Anillo Digital Docente se proporcionard al alumno diverso material docente preparado por los
profesores de la asignatura (https://moodle2.unizar.es/add/).

1.- Crystal Structure Determination. W. Clegg. Ed. Oxford University Press,1998 (Oxford Chemistry Primers).

2.- Crystal Structure Analysis: Principles and Practice. W. Clegg, A. J. Blake, R. O. Gould, P. Main. Ed. Oxford University Press,
2001 (12 edicion), 2009 (22 edicidn).

3.- Crystal Structure Determination. W. Massa. Ed. Springer-Verlag, 2004.

4.- The Basics of Crystallography and Diffraction (22 edicién). C. Hammond. Ed. Oxford University Press, 2001 (IUCr Texts on
Crystallography 3).

5.- Fundamentals of Crystallography. C. Giacovazzo. Ed. Oxford Science Publications (IUCr), 1992 (12 edicién), 2002 (22
edicién), 2011 (32 edicién).

6.- Structure Determination by X-Ray Crystallography (42 edicién). M. F. C. Ladd, R. A. Palmer. Ed. Klewer/Plenum, 2003.

Bibliografia Complementaria
1.- Mathematical Techniques in Crystallography and Material Science (32 edicién). E. Prince. Ed. Springer Verlag, 2004.

2.- Crystal Structure Refinement (A Crystallographer’s Guide to SHELX). P. Mueller. Ed. Oxford Science Publications, 2006
(IUCr Texts on Crystallography 8).

3.- International Tables for Crystallography (52 edicién). Volume A, 2002. Volumen Al (Symmetry relations between space
Groups) 2004.

4.- International Tables for Crystallography - Brief Teaching Edition of Volume A: Space Group Symmetry (52 edicién). T.
Hahn. Ed. IUCr/Kluwer, 2002.
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Sitios Web

Sitios Web Recomendados

1.- http://www.iucr.org/education

2.- http://www.iucr.org/books

Referencias bibliograficas de la bibliografia recomendada
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