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1. Situacién / Sentido de la Asignatura

1.1 Contextualizacion

Se contextualiza esta asignatura a través de la ficha del programa Verifica aprobada por la ANECA correspondiente
al Grado en Fisica, que se recoge en la Figura 1. Esta ficha y sus contenidos son el autentico “contrato” que el
Area de Cristalografia y Mineralogia asume con la Universidad de Valladolid, a través de la Seccién de Fisicas,
para impartir su encargo docente en el Grado en Fisica. Todo lo que sigue a continuacién, no es otra cosa que el
desarrollo de este contrato. Se sefalan los requisitos previos, las competencias transversales y especificas, las
actividades formativas presenciales y no presenciales, con su temporizacion en valores ECTS, las habilidades
resultado del aprendizaje que se pretenden, el sistema de evaluacion y los contenidos generales de la asignatura.

1

Denominacion de |a asignatura: (Codificacién o numeracién y nombre)
Sintesis y caracterizacion estructural de materiales

Créditos ECTS: Caracter: FB: Formacion Basica; 0B: Otigalosa; OP: Optatva, TF: Trabsjo Fis 08 Carrers; PE: Pracsicas ecsmas; MXMaio

|8 opP

2 Descripcion de la ubicacién dentro del plan de estudios asi como sobre su duracién:

Para ser impartida después del primer curso. Curso cuatrimestral de 60 horas lectivas en aula (clases de teoria
y de problemas) y laboratorio.

3 Requisitos previos:

[Exber cursado las asignaturas de Fundamentos de Fisica de primer curso.

4 Competencias: (indicar las competencias que se desarrollan, de las descritas en el punto 3.2.)

51

-~

T1, T2, T3, T4, TS, T6, T7, T8, T9
E3, B4, ES, E6, ES, E10, E11, E12, E13, E14, E1S.

Actividades formativas con su contenido en ECTS, su metodologia de ensefanza y aprendizaje y su

relacién con las competencias a desarrollar:

Actividades presenciales ECTS | Trabajo personal del alumno ECTS
Clasces de teoria en aula 1.60 | Estudio auténomo y resolucidn de problemas 2.00
Clases de problemas en aula 0.40 | Preparacion y redaccion de trabajos y ¢jercicios 0.60
Trabajo en laboratorio 0.40 | Redaccion de informes de laboratorio 0.40
Clascs cn aula de informética 0 | Basquedas bibliograficas 0.20
Tutorias, seminanos y presentacion de trabajos 032
Sesiones de evaluacion 0.08

Total presencial: | 2.80 Total personal: | 3.20
Resultados de aprendizaje:

- Comprender y dominar los conceptos bdsicos relacionados con la estructura de la materia (estructura estitica
y estructura dinémica).

- Comprender los diferentes métodos de determinacion estructural

- Dominar en particular, los métodos derivados de la difraccion y de la espectroscopia vibracional

- Manejar las técnicas asociadas con los métodos de determinacion estructural

- Comprender y dominar los conceptos bédsicos asociados con la formacion y crecimiento de los cristales

- Dominar los métodos principales de sintesis de los materiales y los métodos principales de crecimiento
cristalino

Sistemas de evaluacién:

Combinacidn ponderada de evaluacidn continua, valoracidn del cuaderno de laboratorio, informes de las
précticas y prueba final de examen.

Contenidos de la asignatura: (Breve descripcdn de |a asignatura)

Estructura estitica y dindmica de la materia. Métodos de determinacion estructural. Bases cristalograficas.
Técnicas de difraccion. Técnicas espectroscdpicas. Sintesis y crecimiento cristalino: aplicaciones.

Comentarios adicionales: (Cualquier aspecto, no descrito en los apartados anteriores)

Figura 1. Ficha del Programa Verifica / ANECA de la asignatura "Sintesis y Caracterizacion Estructural
de los Materiales” del Grado en Fisica de la Universidad de Valladolid.
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1.2 Relacion con otras materias

Se relaciona con las materias del Grado en Fisica enmarcadas en Ciencia de Materiales, de caracterizacion
estructural y espectroscopicas.

1.3 Prerrequisitos

Conocimientos basicos de teoria de grupos matematicos y manejo correcto de formulacion y conceptos elementales
de quimica.

2. Competencias

2.1 Generales

Capacidad de andlisis y sintesis, (T1).

Capacidad de organizacion y planificacion, (T2).
Comunicacion oral y escrita, (T3).

Capacidad de resolucién de problemas, (T4).
Trabajo en equipo, (T5).

Capacidad de gestion de la informacion, (T6).
Capacidad de trabajo y aprendizaje auténomo, (T7).
Capacidad de adaptacion a nuevas situaciones, (T8).
Creatividad, (T9).

2.2 Especificas

e E3: Ser capaz de comparar nuevos datos experimentales con modelos disponibles para revisar su validez y

sugerir cambios con el objeto de mejorar la concordancia de los modelos con los datos.

E4: Ser capaz de iniciarse en nuevos campos a través de estudios independientes.

E5: Ser capaz de evaluar claramente los ordenes de magnitud, de desarrollar una clara percepcion de las
situaciones que son fisicamente diferentes, pero que muestran analogias vy, por lo tanto, permiten el uso de
soluciones conocidas a nuevos problemas.

e EG6: Ser capaz de realizar las aproximaciones requeridas con el objeto de reducir un problema hasta un nivel
manejable.

e E8: Ser capaz de buscar y utilizar bibliografia en Fisica y otra bibliografia técnica, asi como cualquier fuente
de informacion relevante para trabajos de investigacion y desarrollo técnico de proyectos.

E10: Ser capaz de mantenerse informado de los nuevos desarrollos.
E11: Adquirir familiaridad con las fronteras de la investigacion.

e E12: Tener una buena comprension de las teorias fisicas mas importantes, de su estructura logica y
matematica y su soporte experimental.

e E13: Ser capaz de integrar los conocimientos recibidos de las diferentes areas de la Fisica para la resolucion
de un problema.

e E14: Haberse familiarizado con los modelos experimentales mas importantes, y ser capaz de realizar
experimentos de forma independiente, asi como describir, analizar y evaluar criticamente los datos
experimentales.

e E15: Comprender y dominar el uso de los métodos matematicos y numéricos mas comunmente utilizados.

3. Objetivos

Tal y como se describe en la ficha de la asignatura, una vez cursada la asignatura, el alumno debe haber
conseguido:
e Comprender y dominar los conceptos basicos relacionados con la estructura de la materia (estructura
estatica y estructura dinamica).
Conocer los modelos estructurales tipo.
Manejar los elementos geométricos de la red.
Comprender los diferentes métodos de determinacion estructural.
Dominar en particular, los métodos derivados de la difracciéon y de la espectroscopia vibracional.
Manejar las técnicas asociadas con los métodos de determinacion estructural.

Universidad de Valladolid
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e Comprender y dominar los conceptos basicos asociados con la formacion y crecimiento de los cristales.
e Conocer los métodos principales de sintesis de los materiales y de crecimiento cristalino.

Por tanto, “Sintesis y caracterizacion estructural de los materiales”, pretende dotar al egresado en Fisica de los
conocimientos necesarios para abordar con éxito su presencia en el eje profesional relacionado con el disefio,
andlisis y caracterizacion de nuevos materiales. La correlacion entre la estructura estatica, la estructura dinamica y
las propiedades estructurales de los materiales -objetivos fundamental de la Ciencia de Materiales-, sera el eje
conductor del programa propuesto en esta asignatura, situando a los fisicos en un espacio propio, entre la Quimica
y la Ingenieria. Para ello, se dota a los estudiantes del Grado en Fisica de conocimientos sobre sintesis, técnicas de
caracterizacion y de determinacion estructural de nuevos y avanzados materiales.

4. Contenidos y/o bloques tematicos

Los contenidos de la asignatura “Sintesis y caracterizacion estructural de los materiales”, estan agrupados en seis
bloques tematicos:
o Estructura estatica y dinamica de la materia.
Bases cristalograficas.
Métodos de determinacion estructural.
Técnicas de difraccion.
Técnicas espectroscopicas.
Sintesis y crecimiento cristalino: aplicaciones.

Bloque 1: “Estructura estatica y dinamica de la materia”

Tema 1. El estado sélido: concepto macroscopico y microscopico de cristal. Red cristalina y motivo estructural.
Orden espacial. Parametros de orden. Periodicidad. Orden y periodicidad: sélidos cristalinos. Orden sin
periodicidad: cuasicristales y fractales. Ni orden y ni periodicidad: sélidos amorfos. Entre el orden y el
desorden: cristales liquidos y sélidos parcialmente cristalinos.

Tema 2. Energia de cohesion de los cristales. Interacciones atémicas en los sdlidos cristalinos. Enlace Quimico:
tipos. Modelo estatico: estructura cristalina promedio. Modelo dinamico: Estructura dinamica del cristal.
Tema 3. Descripcion de la estructura cristalina. Principios generales de la clasificacion de estructuras:

empaquetados densos y otros tipos estructurales. Empaquetamiento cubico (ccp). Empaquetamiento
hexagonal (hcp).

Tema 4. Materiales con estructuras de empaquetamiento: Metales, Aleaciones, Cristales iénicos, Cristales
covalentes, Cristales moleculares. Otros tipos de empaquetamiento: Empaquetamiento tetragonal.
Modelos poliédricos de empaquetamiento. Estructuras tipicas de empaquetamiento: NaCl, ZnS
(escalerita y wurzita), Na2O, NiAs, CsCl, y otras estructuras AX. Estructuras tipo TiO,, Cdl,, CdCl; y
Cs20. Espinelas y ferritas. Estructura de los silicatos.

Tema 5. Estructura dinamica. Vibraciones atdémico — moleculares. Coordenadas de movimiento. Modos
Normales de Vibracion (MNV): frecuencias fundamentales

Carga de trabajo en créditos ECTS:

Bloque 2: “Bases Cristalograficas”

Tema 6. El cristal como medio periddico: Aspectos internos. Redes mono-, bi-y tridimensionales. Propiedades
del motivo: la celda. Tipos de celda. Representacion vectorial.
Tema 7. Propiedades de la Red. Elementos geométricos de la red. Notacion de los elementos geométricos de la

red. Coeficientes de Weiss. indices de Miller. Zonas cristalograficas. Ejes de zona. Espaciado reticular.
Densidad reticular. Red reciproca. Parametros reciprocos. Propiedades de la red reciproca. Zonas de
Dirichlet y Brillouin.

Tema 8. La simetria. Operaciones de simetria. Elementos de Simetria. Propiedades de los elementos de
Simetria. Representaciones de las operaciones de Simetria. Operaciones propias e impropias.
Tema 9. Asociacion de elementos de simetria: Nocién de grupo matematico. Simetria puntual: Grupos puntuales

de simetria en dos y tres dimensiones. Simbolos de los grupos puntuales.

Tema 10. Simetria Traslacional. Restricciones a la simetria puntual impuesta por la red. Redes de Bravais. Redes
primitivas y centradas. Simetria de las redes de Bravais en dos y tres dimensiones. Sistemas
cristalinos. Ejes helicoidales y planos de deslizamiento.

Tema 11. Grupos espaciales bidimensionales: Grupos planos. Grupos espaciales tridimensionales. Simbolos de
los Grupos espaciales. Aplicaciones a una, dos y tres dimensiones. Posiciones equivalentes especiales
y generales. Nomenclatura (Tablas internacionales de Cristalografia).

Carga de trabajo en créditos ECTS:

Bloque 3: “Métodos de determinacién estructural”
Tema 12. Interaccion Radiacion — Materia. Determinacion de la estructura estatica (Métodos de difraccion).
Resolucion de la estructura dinamica (Métodos espectroscopicos).

Carga de trabajo en créditos ECTS:
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Bloque 4: “Técnicas de difraccion”

Tema 13. Los rayos X. Produccion y espectro de los rayos X. Proceso fisico de la difraccién de los rayos X.
Condiciones generales de la difraccion: Ecuaciones de Lalie y Ley de Bragg. Relacion entre las
condiciones de Laiie y la ley de Bragg. Condiciones geométricas de la difraccion: Esfera de Ewald.

Tema 14. Intensidad de la Difraccién. Dispersion de los rayos X por un electrén. Dispersion de los rayos-X por un
atomo. Factor de difusidén atomico. Dispersion de la radiacion por una distribucion de atomos. Factor de
estructura. Factores de correccion de la intensidad integrada.

Tema 15.  Simetria del diagrama de difraccion y su relacion con la simetria puntual del cristal. Ley de Friedel.
Grupos de Laue. Extinciones sistematicas debidas a las redes. Extinciones sistematicas debidas a
elementos de simetria traslacional. Determinacion del grupo espacial de simetria. Simbolos de
difraccién. Fundamentos en los que se basa la determinacion de estructuras cristalinas.

Tema 16.  Técnicas de monocristal. El difractdmetro de monocristales. Método de Laue. Método de cristal
giratorio. Método de cristal oscilante. Método de Weissemberg. Método de precesion de Buerger.

Tema 17.  Técnicas de polvo cristalino. El difractémetro de polvo y las camaras de Debye-Sherrer. Métodos de
medida de intensidades. Asignacién de indices. Determinacion de los valores de los parametros
cristalinos (Sistemas cubico, tetragonal, rombico y hexagonal). Determinaciéon del nimero de moléculas
por celda unidad. Densidad radiocristalografica. ldentificacion de sustancias cristalinas. Archivo de
datos ASTM. Andlisis cuantitativo de fases cristalinas.

Tema 18. Otros métodos de difraccion. Difraccion de neutrones. Difraccion de electrones. Radiacion sincroton.
Microscopia electronica de transmision (TEM) con alta resolucion. Aplicaciones.

Carga de trabajo en créditos ECTS:

Bloque 5: “Técnicas espectroscépicas”

Tema 19. Espectroscopia vibracional. Fundamento molecular de la espectroscopia. Fendmenos de absorcion y
de dispersion de la radiacion por la materia. Teoria de Grupos aplicada a la espectroscopia. Reglas de
Seleccion: IR y Raman. Numero y simetria de los modos normales de vibracion (MNV). Prediccion de
los MNV mediante métodos tedricos “ab initio”.

Tema 20. Espectroscopia vibracional de absorcion Infrarroja. Introduccidon. Interaccién materia-IR.
Instrumentacion. Tratamiento de espectros IR. Espectroscopia mediante A.T.R. Preparacion de las
muestras. Espectroscopia IR de reflexion difusa (DRIFT).. Aplicaciones de la espectroscopia infrarroja.

Tema 21.  Espectro de dispersion Raman. Introduccion-Historia del Efecto Raman. Fundamentos. Teoria
semiclasica. Relaciones de dispersion. Reglas de seleccion. Variantes de espectroscopia Raman.
Informacion que proporciona la técnica instrumental. Similitudes y diferencias entre las espectroscopias
IR y Raman. Ejemplos de aplicacién.

Tema 22. Espectroscopia optica: Ultravioleta — Visible. Espectroscopia de ruptura dieléctrica asistida por laser:
LIBS. Espectroscopia de Dispersion de Brillouin. Espectroscopia de Fluorescencia de Rayos X.
Espectroscopia de Rayos X por dispersion de Energia.

Carga de trabajo en créditos ECTS:

Bloque 6: “Sintesis y Crecimiento cristalino: Aplicaciones”

Tema 23. Formacion y crecimiento cristalino. Concepto de cristalizacion. Su importancia en la actividad industrial.
Aspectos termodinamicos de la cristalizacion. Regla de las fases de Gibbs. Diagrama de fases.
Sistemas monocomponentes: ejemplos. Sistemas multicomponentes: sistemas binarios y ternarios:
ejemplos. Sistemas solido-liquido: Curvas de solubilidad y de sobresaturacion. Mecanismos de la
cristalizacion. Nucleacién. Crecimiento cristalino

Tema 24.  Sintesis y preparacion de Cristales. Crecimiento de Monocristales a Baja Temperatura. Crecimiento a
partir de soluciones. Crecimiento en medio gel. Crecimiento de Monocristales a partir de Vapor.
Transporte quimico en fase vapor (CVP). Transporte fisico en fase vapor (PVD). Crecimiento de
Monocristales a partir de Fundido. Crecimiento sin utilizacion de crisol. Zona Flotante. Método de
Verneuil. Método Skull. Crecimiento con desplazamiento del crisol. Crecimiento sin desplazamiento del
crisol. Crecimiento Hidrotermal.

Tema 25. Sintesis y preparacion de peliculas delgadas: Métodos fisicos. Evaporacion en vacio. Calentamiento
por filamento o banda metalica. Calentamiento por induccion. Pulverizaciéon catddica o «sputtering».
Haces de iones. Deposicion por haces moleculares.

Tema 26. Sintesis y preparacion de peliculas delgadas: Métodos quimicos. Deposicion quimica en Fase vapor.
Oxidacion Térmica. Métodos electroquimicos. Electrodeposicion. Anodizacion. Deposicion a partir de
soluciones quimicas.

Tema 27. Sintesis de materiales de dimensiones reducidas. Introduccion: top-down vs bottom-up. ¢ Por qué
materiales de baja dimensién? El estudio y manipulacion de los materiales de baja dimension: el
desarrollo del AFM. Rutas de fabricacion de materiales de dimensiones reducidas. Otras ejemplos de la

manipulacion de la materia a escala atémica.
Carga de trabajo en créditos ECTS:
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a. Contextualizacién y justificacién

Sintesis y caracterizacion estructural de los materiales, pretende dotar al egresado en fisica de los conocimientos
necesarios para abordar con éxito su presencia en el eje profesional relacionado con el disefio, analisis y
caracterizacion de nuevos materiales. La correlacion entre la estructura estatica, la estructura dinamica y las
propiedades estructurales de los materiales -objetivo fundamental de la Ciencia de Materiales-, es el eje conductor
del programa propuesto en la asignatura, situando a los fisicos en un espacio propio, entre la Quimica y la
Ingenieria. Para ello, se dota a los estudiantes del Grado en Fisica de conocimientos sobre sintesis, técnicas de
caracterizacion y de determinacion estructural de nuevos y avanzados materiales.

b. Objetivos de aprendizaje

e Comprender y dominar los conceptos basicos relacionados con la estructura de la materia (estructura
estatica y estructura dinamica).

Conocer los modelos estructurales tipo.

Manejar los elementos geométricos de la red.

Comprender los diferentes métodos de determinacion estructural.

Dominar en particular, los métodos derivados de la difraccion y de la espectroscopia vibracional.

Manejar las técnicas asociadas con los métodos de determinacion estructural.

Comprender y dominar los conceptos basicos asociados con la formacion y crecimiento de los cristales.
Conocer los métodos principales de sintesis de los materiales y de crecimiento cristalino.

c. Contenidos

Estructura estatica y dinamica de la materia.
Bases cristalograficas.

Métodos de determinacion estructural.
Técnicas de difraccion.

Técnicas espectroscopicas.

Sintesis y crecimiento cristalino: aplicaciones.

d. Métodos docentes

La metodologia docente se basa en la combinacion de las siguientes herramientas:
Clases de teoria

Supuestos practicos en aula

Tutorias en grupo

Trabajos practicos de laboratorio

Visitas guiadas a Laboratorios de investigacion y/o empresas

Trabajo en equipo

Realizacién de presentaciones publicas orales de los trabajos de practicas

e. Plan de trabajo

Exposicion y desarrollo de los fundamentos tedricos

e Realizacion de supuestos practicos para conocer los modelos estructurales tipo, manejar los elementos
geométricos de la red.

e Determinacion de elementos de simetria, grupos de simetria puntual y espacial en figuras repetitivas 1,2y 3

dimensionales.

Exposicion de casos practicos relevantes de determinacion estructural y analisis vibracional

Experiencias de difraccion de rayos-X, DRX.

Experiencias de espectroscopia infrarroja, FTIR-ATR

Experiencias Raman en modo macroscopico

Experiencias Raman en modo microscopico

Determinacion de parametros difractométricos y espectroscopicos y tratamiento de sefial.

Trabajo practico en equipo: Caso de estudio sobre materiales avanzados

Universidad de Valladolid
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f. Evaluacion

INSTRUMENTO/PROCEDIMIENTO PESO EN LA OBSERVACIONES
NOTA FINAL

L. . Conocimiento de contenidos, resoluciéon de
Examen tedrico / practico 6 (3+3) puntos | gpuestos practicos y de cuestiones.

Se realizaran de forma aleatoria, a lo largo

Problemas propuestos en el aula 0,5 puntos del curso. Algunos pueden coincidir con las
horas de seminario.

Entrega del cuaderno - informe experimental
del trabajo desarrollado en el laboratorio

Se realizaran de forma aleatoria, a lo largo
0,5 puntos del curso, coincidentes con las horas de
tutorias de grupo.

Trabajo en laboratorio 3 puntos

Tutorias de grupo, seminarios y visitas a
laboratorios
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o Weigel, D., "Cristallographie et Structure des Solides (l)". Mason et Cie., 1972.

Métodos de determinacion estructural
e Putnis, A., “Introduction to mineral sciences”, Cambridge University Press, 1992.
o Rull, F. ”Espectroscopia IR y Raman de Cristales y Minerales”, Universidad de Valladolid, 1993.
e Clegg, W., “Crystal Structure Determination”, Oxford University Press, 1998.

Técnicas de difraccion
e Bermudez, J. "Métodos de difraccion de Rayos X: principios y aplicaciones", Ediciones Piramide, Madrid
1981.
¢ Hammond, C., “The basics of crystallography and diffraction”, Oxford Universsity Press, 2000.
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Kittel, C., "Introduccion a la Fisica del estado sélido". Reverté, Barcelona, 1984.

Rodriguez Gallego, M. "La difraccion de los Rayos X", Alhambra, Madrid 1982.

Saja, J.A. de, "Difraccion por muestras policristalinas. Método de Debye Scherrer". |.C.E., Valladolid, 1978.
Warren, B.E., “X-ray diffraction”, Dover Public. Inc. New-York, 1990.

Técnicas espectroscopicas
e Aroca, R., “Surface-Enhanced Vibrational Spectroscopy”, Wiley online library, 2006.
e Bristoti, A., Nicola, J.H., “Aplicagoes da teoria de grupos na espectrocopia de Raman e do infravermelho”,
Secretaria-Geral da Organizagao dos Estados Americanos. Washington, 1980.
Chang, R., "Principios basicos de espectroscopia"”, AC, Madrid, 1977.
Farmer V.C. “The infrared spectra of minerals”, Mineralogical Society, London 1974.
Ferraro, J.R., Nakamoto, K., “Introductory Raman Spectroscopy”, Academia Press, 1999.
Jiménez, J., de Wolf, I., Landesman, J.P., “MicroRaman spectroscopy: Fundamentals and applications” in
Microprobe characterization of semiconductors. Serie Optoelectronic properties of semiconductors and
superlattices, Vol. 17-2, Taylor and Francis, New York, 2002.
e Jiménez, J., Tomm, J.M., “Spectroscopic Analysis of Optoelectronic Semiconductors”, Springer Series in
Optical Sciences. Vol. 202, Springer, 2016.
e Long, D.A., "Raman Spectroscopy". McGraw Hill, New-York, 1977.
o Nakamoto, K., “Infrared and Raman Spectra of inorganic and coordination compounds”, Part A, John Wiley &

Sons, 1997.
e Poulet, H., Mathieu, J.P., "Spectres de vibration et symetrie des cristaux". Gordon and Breach, New York,
1970.

e Rull F.”Espectroscopia IR y Raman de Cristales y Minerales”, Universidad de Valladolid, 1993.

e Rull F.”"The Raman Effect and the vibrational dynamics of molecules and crystalline solids” in EMU Notes in
Mineralogy - volume 12. “Applications of Raman spectroscopy to Earth sciences and cultural heritage (J.
Dubessy, MC. Caumon and F. Rull, editors), ISBN: 978-0-903056-31-1, 2012.

e Socrates, G., “Infrared and Raman characteristic group frequencies”, John Wiley & Sons, 2001.

e Turrel G., Corset, J. “Raman microscopy: Development and applications”, Academic Press, London, 1996.

Sintesis y crecimiento cristalino: aplicaciones
e Albella, .M., Cintas, A.M., Miranda, T., Serratosa, J.M., "Introduccién a la Ciencia de Materiales", C.S.I.C.,
Madrid, 1993.
Coronas, J., “La cristalizacion como proceso de separacion”, Prensas Universitarias de Zaragoza, 2007.
Elliot, S.R., “The physics and chemistry of solids”, John wiley & Sons, 1998.
Grases, F., Costa, A., Séhnel, O., “Cristalizacion en disolucion: conceptos basicos”, Reverte, 2000.
Heinz K.H., “Crystal growth in gels”, Dover Publications, New-York, 1996.
Jackson, KA., “Kinetic processes: crystal growth, diffusion, and phase transitions in materials”, Wiley-VCH,
2004.
Jones, A.G., “Crystallization process systems”, Butterworth-Heinemann, 2002.
Harkov, 1.V., “Crystal growth for beginners: fundamentals of nucleation, crystal growth and epitaxy”, World
Scientific, 1996.
Mersmann, A., “Crystallization technology handbook”, Marcel Dekker, 2001.
Mullin, J.W., “Crystallization”, Butterworth-Heinemann, 2001.
Ohtaki, H., “Crystallization processes”, John Wiley & Sons, 1998.
Tiller, W.A., “The science of crystallization: macroscopic phenomena and defect’, Cambridge University
Press, 1991.
o Tiller, W.A., The science of crystallization: microscopic interfacial phenomena”, Cambridge University Press,
1995.
o West, AR, “Solid State Chemistry and aplications”, John Wiley & Sons, 1984.

h. Recursos necesarios

Aula equipada con cafién de proyeccion y conexion a internet.

Equipo automatico de difraccion de rayos-X.

Equipo de espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier con reflectancia total atenuada.

Equipo portable de espectroscopia Raman

Espectroscopia Raman de alta resolucion

Paquetes informaticos para la determinacién de grupos de simetria puntual y espacial en 1, 2 4 dimensiones.
Paquetes informaticos para la determinacion de parametros difractométricos, espectroscopicos y de
tratamiento de sefial.
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Los profesores responsables de la asignatura, ademas de las horas y lugares reglados de tutorias, estaran disponible
para los alumnos, previa cita, en las direcciones de correo electronico siguientes: angelcarmelo.prieto@uva.es; y
ipinto@fmc.uva.es. Se organizaran sesiones conjuntas de tutorias para discutir los aspectos criticos de la asignatura.

i. Temporalizacién

CARGA / ECTS PERIODO PREVISTO DE DESARROLLO

Segundo Cuatrimestre de lunes a viernes en aula y horario
determinado por el Decanato de la Facultad de Ciencias

En mayo de 2022 de 10:00 a 14:00 horas en el Laboratorio LO1
Supuestos practicos de laboratorio del Aulario del Campus “Miguel Delibes” y/o en los Laboratorios
del Departamento

Bloques Tematicos 1-6 / 2 ECTS

Trabajos de grupo y emision de Informes Previo al dia 01/06/2022

5. Métodos docentes y principios metodolégicos

El desarrollo del curso pretende estar impregnado por una dinamica muy activa y participativa y menos magistral.
Se trata de atender el aprendizaje considerandole una dimension muy importante dentro de la ensefanza
universitaria, tradicionalmente mas preocupada por transmitir conocimientos que por forjar actitudes y desarrollar
capacidades.

Clases de teoria y de problemas en aula.

Por lo anteriormente expuesto, las clases magistrales o de teoria presenciales en aula se basaran en clases
expositivas (lecciones magistrales o lectures) para la exposicion y desarrollo de los fundamentos tedricos, y clases
practicas de problemas en aula, mas participativas, en las que se resolveran ejercicios y problemas. En todos los
casos que asi lo requieran se utilizaran aquellas TICs que favorezcan la comprensién y participacion de los
alumnos.

Los alumnos dispondran en la pagina web de la Universidad, https://campusvirtual.uva.es/ en el apartado
correspondiente a la asignatura, de toda la informacidon basica requerida: créditos ECTS, competencias que
contribuye a desarrollar, objetivos y resultados de aprendizaje, contenidos, principios metodolégicos y métodos
docentes, criterios y sistemas de evaluacion, recursos de aprendizaje y apoyo tutorial, calendario y horario, tabla de
dedicacion del estudiante a la asignatura, plan de trabajo, responsables de la docencia e idioma en que se imparte.
A ello se afiadiran colecciones de textos, presentaciones, problemas propuestos y problemas tipo resueltos, tipos
de examenes, ejercicios a desarrollar, enlaces de interés, y cuantas aportaciones de caracter didactico permitan al
alumno obtener las competencias y habilidades propuestas.

Para las clases de problemas en aula se han disefiado tres unidades didacticas correspondientes a tres de los
bloques tematicos descritos en el programa de clases tedricas de aula. Evidentemente, tienen un caracter practico y
los principales hitos a considerar en cada unidad se detallan a continuacion.

Propiedades de Simetria

. Determinacion de los elementos geométricos de la red.
. Determinacion de parametros reticulares, celda de Bravais y motivo estructural.
. Estimacion de los elementos de simetria de la red.
. Grupos puntuales y espaciales.
Técnicas Espectroscopicas
. Calculo de constantes de fuerza de los enlaces y frecuencias de los modos normales de vibracion.
. Interpretacion de tablas de caracteres y desarrollo de las representaciones reducible e irreducible
para moléculas con distintos grupos puntuales de simetria.
. Interpretacion e identificacion de espectros IR y Raman.
Difraccion de rayos-X
. Calculo de las condiciones de Difraccion.

Condiciones de difraccion para el método de Lalie.

Condiciones de Difraccién para el método del polvo cristalino.

Intensidad de los rayos difractados.

Interpretacion de difractogramas de Debye-Scherrer.

Determinacion de los parametros reticulares. Determinacion de la Red Reciproca.
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Trabajos de laboratorio.
Uno de los aspectos positivos que introduce el nuevo grado es la presencialidad en laboratorios. Los alumnos
realizaran al menos dos trabajos practicos de los tres que proponemos a continuacion.

. Sintesis y caracterizacion de cristales obtenidos en solucién acuosa. Sobre los cristales
obtenidos se efectuaran las siguientes actuaciones.
o Obtencion de curvas de solubilidad y sobresaturacion.
o Obtencion e Indexacion del Difractograma de polvo.
o Obtencion y analisis del Espectro de absorcion IR y de difusion Raman.

El material de laboratorio y equipamiento instrumental del Area de Cristalografia y Mineralogia y del Departamento
cubren todas las necesidades de infraestructura necesarias para realizar las practicas. Se dispone de:
. Baros termostaticos para determinacion de curvas de solubilidad y sobresaturacion.
Estufas de crecimiento cristalino en soluciéon acuosa.
Microscopios estereoscopicos y petrograficos, con iluminacion visible y ultravioleta.
Difractometros de polvo y Laue.
Espectrometros FTIR-ATR.
Espectrometros Raman y Raman microscoépico.

Parte de las experiencias se desarrollan con equipos instrumentales sofisticados pertenecientes a los grupos de
investigacion del Departamento.

Los alumnos tendran que entregar los correspondientes informes relativos a los trabajos practicos realizados, y
llevar un cuaderno de seguimiento de actividades y toma de notas relativas a la actividad realizada en el dia a dia
del laboratorio. Dado que sera dificil encontrar tiempo suficiente para organizar al final de las practicas sesiones
donde cada alumno o grupo de alumnos presentara los resultados de sus trabajos de laboratorio en presencia de
todos los alumnos, se coordinara esta actividad de modo que pueda realizarse esta parte dentro de las tutorias de
grupo. Este ejercicio permitira a los alumnos practicar en la realizacion de presentaciones orales y manejar
estructuras y recurso de las TICs.

Para finalizar se han programado tres visitas guiadas a diferentes laboratorios de investigacion relacionados con la
sintesis y/o caracterizacion de materiales, que, al ser parte estructural del Area, del Departamento o de la
Universidad presentan una relativa facilidad de acceso y pueden ser planificadas las visitas en correlacion al
avance del temario de clases de teoria y de problemas.

. Visita guiada a laboratorios:
o Unidad de Microscopia avanzada del Parque Cientifico Universidad de Valladolid.
o Unidad de Investigacion Consolidada de Castilla y Leon UIC051 “GdS-Optronlab”.
o Laboratorios de los grupos CellMat y AHMAT.

Eventualmente se podran ampliar las visitas guiadas a empresas emblematicas regionales o nacionales ligadas al
campo de Ciencia y Tecnologia de Materiales.

Tutorias personales, tutorias en grupo, seminarios, presentacion de trabajos y plataformas virtuales.
La ficha VERIFICA de la asignatura indica para estas actividades presenciales (tutorias personales y en grupo,
seminarios y presentacion de trabajos) 0.32 ECTS, lo que supone 8 horas de actividad con caracter presencial.

Dentro del EEES las tutorias presénciales juegan un papel importante de cara a, por un lado, ayudar al estudiante a
resolver las dudas que pueda tener, y por otro a motivarle a realizar un seguimiento de la asignatura diario. Es
importante sefialar que pueden constituirse en un instrumento que sirva como elemento motivador. Asi pues, en las
tutorias personales se mantendran y serviran para atender de forma personalizada las cuestiones o dudas
particulares de cada uno de los alumnos, relativas a la asignatura. Los horarios estan prefijados al comienzo del
curso y ademas el alumno dispone de linea directa mediante correo electrénico con el profesor para concertar
cuantas entrevistas precise. En la pagina web de la Universidad htip://www.uva.es/, con entradas a través de
diversos campos, existe el desglose de las horas, dias y lugares en que cada profesor del departamento atiende las
tutorias personales y/o grupales.

Respecto a las tutorias en grupo, dado el bajo numero de estudiantes presumibles en esta asignatura optativa al
menos en los préximos afios, se podran realizar con el grupo completo, utilizandose para:

. Resolver las dudas que puedan surgir en el seguimiento de la asignatura.
. Resolver parte de los ejercicios propuestos en las clases de problemas de aula.
. Cada bloque didactico de la asignatura conllevara la entregara a los alumnos de un breve

cuestionario (para resolver en 30 minutos) que servira para que se autoevallen y sepan el nivel de
conocimientos adquiridos.
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Estos cuestionarios se recogeran y serviran como medida del seguimiento y evaluacion continuada de la asignatura
por cada estudiante. Estas tres actividades tienen como objetivo ayudar al estudiante a realizar un mejor
seguimiento de autocontrol de la asignatura.

Ademas, se impartiran al menos dos seminarios por curso, uno por parte de un experto en sintesis de materiales, a
ser posible que trabaje en la parte tecnoldgica o industrial de Ciencia de Materiales, y otro por parte de un
investigador en el campo de los Materiales. Estos seminarios junto con las visitas previstas a los laboratorios de
investigacion, tendran como funcién prioritaria la motivacion del alumno para ese campo cientifico y tecnolégico.
Finalmente, los estudiantes presentaran, sus trabajos oralmente al resto de la clase, lo que permitira por un lado
practicar en este tipo de ejercicio y utilizar recursos de las TIC y por otro conocer algo mas las diversas areas de
investigacion en materiales que se desarrollan en el area de Conocimiento y en el Departamento de Fisica de la
Materia Condensada, Cristalografia y Mineralogia.

6. Tabla de dedicacion del estudiante a la asignatura

ACTIVIDADES PRESENCIALES HORAS ACTIVIDADES NO PRESENCIALES HORAS
Clases de teoria en aula 40 Estudio autonomo y resolucion de problemas 50
Preparacion y redaccion de trabajos vy

Clases de problemas en aula 10 ejercicios 15
Trabajo en laboratorio 10 Redaccion de informes de laboratorio 10
Tutor_las, seminarios y presentacion de 8 Blisquedas bibliograficas 5
trabajos
Sesiones de evaluacion 2

Total presencial 70 Total no presencial 80

7. Sistema y caracteristicas de la evaluacién

INSTRUMENTO/PROCEDIMIENTO PESO EN LA OBSERVACIONES
NOTA FINAL

L. . Conocimiento de contenidos, resoluciéon de
Examen teorico / practico 6 (3+3) puntos | sypuestos practicos y de cuestiones.

Se realizaran de forma aleatoria, a lo largo

Problemas propuestos en el aula 0,5 puntos | del curso. Algunos pueden coincidir con las
horas de seminario.

Entrega del cuaderno - informe experimental

Trabajo en laboratorio 3 puntos del trabajo desarrollado en el laboratorio

Se realizaran de forma aleatoria, a lo largo
Tutorias, seminarios y actividades 0,5 puntos del curso, coincidentes con las horas de
tutorias de grupo.

CRITERIOS DE CALIFICACION

e Convocatoria ordinaria: Combinacion ponderada de evaluaciéon continua con presentacion de trabajos
tutelados, valoracion del trabajo de laboratorio, informes de las practicas y prueba final de examen.

e Convocatoria extraordinaria: Prueba practica con resolucion de supuestos experimentales y prueba
final de examen

8. Consideraciones finales

UVa

Las clases de teoria en aula tienen 1.6 ECTS, lo que en horas de carga presencial se traduce en 40 horas totales.
La Tabal |, recoge la estimacion de tiempos de dedicaciéon presencial del alumno a los Problemas de Aula y
Trabajos de Laboratorio, planificados en esta programacion. De modo similar a las clases de problemas en aula, los
trabajos de laboratorio, tutorias, seminarios, presentacion de trabajos y sesiones de evaluacion les corresponden
0.40, 0.40, 0.32, y 0.08 ECTS, respectivamente. La informacion existente en el presente proyecto/guia docente
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constituye una directriz para el profesor. Debe considerarse como un guion lo suficientemente flexible para poder
adaptarse a la realidad del aula, de los alumnos y del centro en el momento de su imparticion, atendiendo a las
necesidades o intereses del alumnado. El sistema de calificacion, la temporalizacion de las sesiones y la
distribucion de los contenidos y actividades son orientativos, pudiendo modificarse en funcion del desarrollo de la
asignatura y de la implicacion y participacion del alumnado

Bloque Tematico HORAS ECTS HORAS TOTALES

Estructura estética y dinamica de la materia 4-5

Bases Cristalograficas 6-7

Métodos de determinacion estructural 10 1,6 40
Técnicas espectroscopicas 10

Sintesis y Crecimiento cristalino: Aplicaciones. 10-8

Problemas de Aula: Propiedades de simetria 2

Problemas de Aula: Microscopia dptica 3 0,4 10
Problemas de Aula: Difraccion de rayos-X 5

Trabajos en laboratorio 8

Visita guiada a laboratorios 2 04 2t

Total 60 2,4 60
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