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1. Situacion / Sentido de la Asignatura

Primer curso del Master. Segundo cuatrimestre

1.1 Contextualizacion

Materia tedrico-practica.
Conocer la técnica de difraccion de rayos X, principalmente en monocristal y su aplicacion al

analisis estructural en Quimica Sintética.

1.2 Relacion con otras materias

Complementaria con otras asignaturas de técnicas de caracterizacion estructural o de calculos

teodricos.

1.3 Prerrequisitos

Ninguno
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2. Competencias

2.1 Generales

G1.- Conocimiento del método cientifico.

G2.- Competencia para aplicar los conocimientos adquiridos.
G3.- Capacidad critica, de analisis y sintesis, y capacidad de interpretacion.
G4.- Competencias metodoldgicas.

G5.- Capacidad para valorar la originalidad y creatividad.
G6.- Capacidades de comunicacion.

G7.- Capacidad de trabajo en equipo.

G8.- Capacidad para el uso de las nuevas tecnologias.

G9.- Desarrollar el interés por la formacion permanente.
G10.- Capacidad de aprendizaje autbnomo.

2.2 Especificas

E1.- Adquisicidon de destrezas técnicas generales en el ambito de una o varias disciplinas quimicas.
E3.- Capacidad para iniciarse en la investigacion en Quimica.

E4.- Capacidad y destrezas para la gestion de las fuentes de la investigacion en Quimica.
Principios Metodologicos/Métodos Docentes
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3. Objetivos

Ideas basicas sobre materia cristalina y simetria en los materiales.

Conocer el equipo de difraccion de rayos X, su uso y los datos que nos proporciona.

Resolver estructuras de rayos X de monocristal con el software adecuado. Aprender a manejar
dicho software (olex2).

Analizar e interpretar los resultados obtenidos.

4. Contenidos

Tema 1. Introduccion a la cristalografia

Ideas basicas sobre materia cristalina. Periodicidad y simetria en los materiales. Celda elemental y
simetria. Red cristalina. Redes de Bravais. Grupos Puntuales. Grupos Espaciales.

Tema 2. Determinacion de estructuras cristalinas por difracciéon de rayos X

Difraccion de rayos x en monocristal. El aparato y la toma de datos. Resolucién y refinamiento de
estructuras. Interpretacion de los resultados. Criterios de analisis de los mismos.

Tema 3. Software complementario: Mercury y busqueda de rayos X con CSD.
Tema 4. Software de resolucion de rayos X: olex2.
Posteriormente cada alumno resolvera totalmente una estructura diferente a partir de datos del

difractémetro. Analizara y discutira los resultados obtenidos.

5. Métodos docentes y principios metodolégicos

- Clases tedricas.

- Clases de seminarios.

- Tutorias.

- Tutorias en grupo en clase de informatica.
- trabajo individual con software especifico.
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6. Tabla de dedicacion del estudiante a la asignatura

ACTIVIDADES PRESENCIALES HC’SRA ACTIVIDADES NO PRESENCIALES HC’SRA
Clases tedricas 15 Estudio individual 15
Clases de seminario (software) 10 Trabajo auténomo individual 30
Resolucioén estructura tutelada 3
Informe y presentacion de 5
resultados

Total presencial 30 Total no presencial 45

Sistema y caracteristicas de la evaluacion

INSTRUMENTO/PROCEDIMIENTO | PESO EN LA OBSERVACIONES
NOTA FINAL
Evaluacion continua. 20 actitud, participacion, implicacién durante
° el desarrollo de la disciplina
Trabajo final (resolucion de estructura 80 % calidad del informe final presentado

cristalina)

CRITERIOS DE CALIFICACION

¢ Convocatoria ordinaria:
(@]

e Convocatoria extraordinaria:
(@]

8. Consideraciones finales
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