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DATOS ESPECIFICOS DE LA ASIGNATURA

Descriptores (BOE): Simetria Cristalina. Cristalografia Estructural: red cristalina y red reciproca,
motivos de repeticién y grupos espaciales

Contexto de la asignatura:

La Cristalografia es una ciencia basica e interdisciplinar, cuyas bases conceptuales y aplicaciones son
cada vez mas importantes para la Quimica. Por esta razon, se trata de una asignatura obligatoria de
primer curso de la Licenciatura, que introduce al estudiante en el conocimiento de la materia
condensada, a nivel atdmico, lo cual facilita la comprensién y seguimiento de las asignaturas de cursos
mas avanzados, y ofrece mayor solidez en la formacion basica de la profesion.

Recomendaciones:

Para cursar esta asignatura es conveniente que los alumnos repasen y actualicen los conocimientos
generales de Quimica, Fisica y Matematicas que hayan adquirido durante su etapa preuniversitaria.

Objetivos
e Generales:

Describir y analizar la estructura y propiedades de la materia condensada en funcién de las relaciones
espaciales entre &tomos y de las interacciones entre ellos.

e Especificos:

Conocer las bases conceptuales, principios basicos y aspectos epistemoldgicos de la Cristalografia,;
analizar el concepto de cristal en el contexto de la teoria reticular y de la simetria; deducir los grupos de
simetria puntual y su relacién con la morfologia de los cristales; comprender la relaciéon entre la simetria
espacial y el ordenamiento interno de los cristales; conocer los fundamentos tedéricos y practicos de la
difraccion de rayos-X por los cristales; caracterizar los principales modelos de estructuras y clasificar los
cristales desde el punto de vista estructural; introducir el concepto de cristal real y describir los
principales defectos cristalinos y sus consecuencias sobre la dinamica cristalina.

Competencias y destrezas tedrico-practicas a adquirir por el alumno:

Conocimiento general, actualizado e integrador de la Cristalografia como ciencia basica, de interés
cientifico y aplicado en Quimica; visién espacial tridimensional y representacion gréfica de los cristales;
metodologia y técnicas de analisis de la materia cristalina por difraccién de rayos-X; identificacion y
cuantificacién de fases cristalinas; analisis de estructuras y calculos cristalogréficos.
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Contribucion al desarrollo de habilidades y destrezas genéricas:

Capacidad de analisis y sintesis de datos, resolucién de problemas, capacidad para aplicar la teoria a la
practica, habilidades de investigacion y capacidad de aprendizaje, utilizacién de instrumentos, lenguajes
y fuentes de documentacion, planificacion y desarrollo de trabajos cooperativos.

Metodologia

Numero total de horas de trabajo del estudiante: 150 horas
Numero total de horas presenciales: 47 horas (32 de clases tedricas y 15 de clases practicas)

Otras actividades académicamente dirigidas: 13 horas (incluye seminarios, realizaciéon de trabajos
tedrico-practicos y visita a un centro de instrumentacién cientifica).

Resto hasta completar el numero total de horas: 90 horas (incluye tutorias individuales,
preparacion y realizacion de examenes, preparacion de actividades programadas, realizacion de
practicas sin presencia del profesor, etc.).

Técnicas docentes

Sesiones académicas tedricas: La leccién magistral se utilizara para presentar a los alumnos la
parte doctrinal de la asignatura, aportando una informacién esencial, bien organizada y procedente
de diversas fuentes, que facilite la comprensién y el aprendizaje. Como recursos didacticos se
emplearan la tradicional pizarra junto con proyecciones multimedia. Eventualmente se utilizaran
recursos informéticos para facilitar la inteleccién de los conceptos de mas dificil comprensiéon y
desarrollar la visién espacial tridimensional de las estructuras cristalinas.

Sesiones académicas practicas: Las practicas de la asignatura tienen como finalidad
complementar y aplicar los conocimientos teéricos, e incluyen trabajos de gabinete y de laboratorio
tales como estudio de modelos periddicos y sélidos cristalograficos, analisis de grupos de simetria
espaciales y lectura e interpretacion de diagramas de rayos-X.

Actividades académicas dirigidas: Se propondrd la realizacion y exposiciébn de actividades
practicas, tutorizadas por el profesor, que tienen como finalidad fomentar el aprendizaje cooperativo
mediante trabajos que ayuden a complementar los contenidos impartidos en las sesiones teoricas y
practicas.

Entrevistas personales o tutorias: ElI alumno recibirA una orientacion personalizada y
recomendaciones para superar las dificultades de aprendizaje derivadas de las lecciones
magistrales.

Seminarios: Serdn sesiones académicas abiertas, disefiadas por el profesor e incluso por los
propios alumnos, que permitiran la resolucion interactiva de un problema concreto, o bien la
discusion de un tema especifico, con el objetivo de fomentar el debate, participacién, motivacion y
capacidad expositiva de los alumnos.

Visitas: Se prevé una visita a la Unidad de Difraccion de Rayos-X de los Servicios Centrales de [+D
de la Universidad de Huelva, en caso de que el nimero de alumnos sea adecuado.

Bloques tematicos

I. Espacio reticular y simetria cristalina

Il. Radiocristalografia y andlisis estructural

[ll. Cristaloquimica y dinamica cristalina

IV. Formacién y crecimiento de cristales
Competencias a adquirir por Bloques Tematicos

Bloque I: Conocimiento de los fundamentos de la Teoria Reticular y de la Simetria

Bloque II: Introduccion a los métodos y técnicas de difraccion de rayos-X y al analisis estructural de los
cristales

Bloque llI: Aplicaciones de los principios fundamentales de la Cristaloguimica y aproximacion al concepto
de cristal real dinamico.

Bloque IV: Comprensién de los procesos de nucleacion y crecimiento de cristales



Tniversidad ‘e @ (]
de Hueha

Bibliografia

e Fundamental

AMOROS, J.L. (1990). El Cristal: Morfologia, Estructura y Propiedades Fisicas. Atlas (42 ed.) Madrid.
WOOLFSON, M.M. (1997). An Introduction to X-Ray Crystallography. Cambridge Univ. Press (22 ed.)

BLOSS, F.D. (1994). Crystallography and Crystal Chemistry. Mineralogical Society of America (22 ed.)
Washington.
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TILLEY, R.J.D. (2006). Crystals and Crystal Structures. John Wiley & Sons, Chichester

e Complementaria

AMIGO, J.M. y otros (1981). Cristalografia. Rueda, Madrid.

BORCHARDT.OTT, W. (1995). Crystallography. Springer, Berlin.

GIACOVAZZO, C. (2002). Fundamentals of Crystallography (2nd ed.). Oxford University Press
HAMMOND C. (1997). The Basics of Crystallography and Diffraction. Oxford Univ. Press

KELLY, A. GROVES, G.W. & KIDD, P. (2000). Crystallography and Crystal Defects. John Wiley & Sons,
Chichester.

MAK, T.C.W. (1997). Crystallography in Modern Chemistry: A Resource Book of crystal Structures. John
Wiley & Sons, New York.

RODRIGUEZ GALLEGO, M. (1982). La Difraccion de Rayos-X. Alnambra, Madrid.

VAINSTEIN, B.K. (1994). Modern Crystallography. Vols. | y Il. Springer-Verlag, Berlin.

e Evaluacion

El sistema de evaluacion estara basado en las siguientes actividades:

a) Dos exdmenes parciales, eliminatorios hasta la convocatoria de septiembre, que incluir4 cuestiones
tedricas y practicas. La nota de estos examenes representara el 80% de la calificacion final de cada
parcial; el 20% restante se obtendra de la calificacion de las actividades académicas dirigidas, si bien

para superar los parciales se requiere una nota minima de 4 en los examenes correspondientes.

b) Un examen final con una parte tedrica y otra practica que versara sobre la parte del temario que no se
haya superado por parciales.

¢) La calificacién final de la asignatura sera la media de los dos parciales superados, o bien la nota del
examen final.

Organizacién docente semanal (cronograma)
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Semana
Actividad 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 | 11 | 12 | 13 | 14

Bloques

tematicos | | | | Il Il Il Il ] \

N° de horas (32) 3 3 3 3 3 3 3 3 4 4

Temas

de practicas

N° de horas (15) Ver calendario de préacticas de la titulacion

Actividades
académicas
dirigidas (13) 3 3 1 3 3

Programa docente

e Temario de Teoria

Tema 1: INTRODUCCION
Cristalografia. Desarrollo histérico. Bases conceptuales. Subdivisiones y relaciones con otras ciencias.
Interés y aplicaciones en Quimica.

Tema 2: TEORIA RETICULAR

Periodicidad cristalina. Modelos periédicos. Celda unidad. Constantes y notaciones reticulares. Relacion
entre elementos reticulares y morfolégicos del cristal. Leyes fundamentales de la Cristalografia
Morfolégica.

Tema 3: PRINCIPIOS DE SIMETRIA CRISTALINA
Simetria Cristalina. Operaciones basicas y elementos de simetria. Clases de operaciones de simetria.

Tema 4: SIMETRIA PUNTUAL
Agrupaciones de elementos de simetria puntual. Combinaciones permitidas. Restricciones que impone
la periodicidad. Los 32 grupos de simetria puntual. Formas cristalinas.

Tema 5: SIMETRIA ESPACIAL
Efecto de la traslacion sobre la simetria puntual. Ejes helicoidales. Planos de deslizamiento. Simetria del
espacio reticular. Redes planas. Redes tridimensionales.

Tema 6: CRISTALOGRAFIA DE RAYOS-X
Naturaleza de los rayos-X. Espectro continuo y caracteristico. Interaccion de los rayos-X con la materia.
Deteccion.

Tema 7: DIFRACCION DE RAYOS-X POR LOS CRISTALES

Teoria general de la difraccion de los rayos-X por una red cristalina. Ecuaciones de Lale. Ley de Bragg.
Red reciproca. Esfera de Ewald. Intensidad de los haces difractados. Factor atdmico. Factor de
estructura.

Tema 8: METODOS EXPERIMENTALES DE DIFRACCION DE RAYOS-X
Métodos de cristal Unico. Método de Lalile. Métodos de cristal giratorio. Método de polvo cristalino.
Difractdmetro de polvo. Aplicaciones analiticas.

Tema 9: ANALISIS ESTRUCTURAL
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Determinaciéon de una estructura cristalina. Céalculo de las constantes reticulares. Determinacién del
grupo espacial. Determinacion de las posiciones atomicas.

Tema 10: MODELOS ESTRUCTURALES

Principios de Cristaloquimica. Estructuras moleculares. Estructuras metalicas. Estructuras covalentes.
Estructuras idnicas. Relacion de radios y poliedros de coordinacion. Reglas de Pauling.
Empaquetamientos cristalinos y huecos poliédricos. Clasificacion estructural de los cristales.

Tema 11: IMPERFECCIONES CRISTALINAS
El cristal real. Tipos de imperfecciones cristalinas. Defectos puntuales. Defectos lineales. Defectos
planares. Defectos tridimensionales.

Tema 12: DINAMICA CRISTALINA
Variaciones composicionales: Isomorfismo y soluciones sdlidas. Variaciones estructurales: Polimorfismo
y transformaciones polimérficas.

Tema 13: FORMACION Y CRECIMIENTO DE CRISTALES

Cristalogénesis. Nucleacién y crecimiento cristalino. Estructura atomica de las superficies cristalinas.
Relacion entre mecanismos de crecimiento y morfologia cristalina. La morfologia cristalina como
indicador genético.

e Temario de Précticas

I. Estudio de modelos periédicos y notaciones reticulares
Estudio de los elementos reticulares de un cristal y referenciacion de su posicion espacial mediante
notaciones convencionales (parametros de Weiss e indices de Miller).

Il. Estudio de grupos puntuales
Reconocimiento de elementos de simetria puntual. Relacion del grupo de simetria puntual con la
morfologia externa. Asignacion del grupo puntual de simetria.

lll. Estudio de grupos espaciales
Determinacion de las propiedades de simetria de los grupos espaciales y su relacion con el
ordenamiento interno de los cristales. Representacion espacial de estructuras sencillas.

IV. Estudio de modelos de estructuras

Tipos de empaquetamientos cristalinos y de huecos poliédricos. Relaciones de coordinacion. Célculos
cristaloquimicos.

e Actividades académicas dirigidas

I. Proyeccién estereografica de cristales
Construccion de un goniometro de contacto. Medida de angulos interfaciales. Proyeccién estereografica
de los elementos morfoldgicos y elementos de simetria de un cristal.

Il. Difraccion de rayos-X

Célculo de &ngulos de difraccion y espaciados interplanares. Asignacién de indices de Miller.
Determinacion de la red cristalina. Calculo de parametros reticulares. Analisis por difraccion de rayos-X
(método de polvo) de muestras monofasicas y mezclas sencillas. Identificacion de fases. Comparacion
entre difractogramas tedéricos y observados.
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