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1. Informacion basica de la asignatura

El objetivo de esta asignatura es habilitar al alumno para reconocer el potencial de las diferentes técnicas de difraccién en el
marco de cualquier investigacion, basica o aplicada, en el ambito de la Quimica, y poder ser capaz de seguir el proceso de
medida y tratamiento posterior de los datos hasta la obtencién de la informacion estructural.

La comprension de los conceptos fundamentales asociados a las técnicas de difraccion debe contribuir a la formacion del
alumno de manera que éste disponga de criterio autbnomo para acudir a estas metodologias ante determinados problemas de
identificacion o caracterizacion de muestras en el ambito académico o en el entorno industrial. La informacion estructural que
se obtiene a través de los estudios experimentales por difraccion resulta basica en el establecimiento de relaciones
estructura/actividad muy poderosas, que permiten progresar en la racionalizacion de procesos quimicos muy diversos.

2. Resultados de aprendizaje

Asimilar los conceptos fundamentales de simetria espacial, mostrando una comprension adecuada de su nomenclatura y de su
aplicacion a la Cristalografia.

Manejar con criterio los conceptos implicados en el proceso de difraccion y, en especial, en la interrelacion entre los resultados
experimentales de los procesos de difraccion y la estructura interna de los cristales.

Conocer los métodos experimentales mas comunes para la realizacion de diagramas de difraccion, tanto para muestras en
polvo, como para muestras monocristalinas. Entender los requerimientos fundamentales de las muestras para ser susceptibles
de ser estudiadas por difraccion de rayos X.

Interpretar las principales caracteristicas de los diagramas de difraccion y evaluar la calidad de los datos obtenidos.

Conocer los procedimientos adecuados para la determinacion de estructuras moleculares a partir de datos de difraccion.
Procesar los datos de difraccion para la obtencion de la informacion estructural requerida, a nivel cristalino o molecular.

Interpretar los resultados estructurales obtenidos de los experimentos.

Conocer la existencia, y los requerimientos experimentales basicos, de otros procesos de determinacion estructural basados en
la difraccion de otras radiaciones distintas de los rayos X.

3. Programa de la asignatura

. Estructura/Propiedad: paradigma de la ciencia moderna. ¢ Qué es la Cristalografia estructural?. Experimentos de difraccion.
. Simetria espacial. Grupos espaciales. Nomenclatura. Tablas Internacionales.

. Rayos Xy otras radiaciones. Equipamiento cientifico para la difraccién.

. Estructura cristalina y difraccion. Reflexiones e intensidades. Ley de Bragg, red reciproca y factor de estructura.

. El tratamiento de datos de difraccion. El refino de estructuras tridimensionales. Estructuras absolutas.

. Presentacion y validacion de resultados. Contextualizacion de datos estructurales.

. Experimentos de difraccién sobre muestras policristalinas. Aplicaciones y metodologias.

. Pasos en un proceso convencional de determinacién estructural. Programas empleados (muestras monocristalinas).

9. Seminarios de _p(esentaci(’)n y discusion de articulos, con contenido estructural, realizados en el area de la Quimica
Molecular y Catalisis.
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4. Actividades académicas

El proceso de aprendizaje utilizara presentaciones en clase, previamente disponibles por lo alumnos, sobre las que los
profesores disertaran planteando cuestiones diversas y estimulando la participacion en la descripcion y comprension de los
conceptos. En algunas clases se adelantaran textos cortos de lectura que introduzcan los conceptos a explicar en la clase y
que sirvan de motivacion previa al alumno.

Aparte de las clases interactivas con los alumnos, al comienzo del curso se incluird la lectura de textos de adaptacion curricular
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de aquellos alumnos que lo requieran, y el analisis, estudio y comentario posterior de textos complementarios a los conceptos
desarrollados en clase.

Adicionalmente se plantearan ejercicios practicos sobre simetria espacial, evaluacion de ausencias sistematicas, ored
reciproca, a trabajar en grupo. El profesor realizara la resolucion paso a paso de una estructura molecular en clase, a partir de
las indicaciones de los alumnos.

Clases Magistrales: 1,4 ECTS
Resolucion de problemas y seminarios y practicas con ordenador: 0,6 ECTS

5. Sistema de evaluacion

La evaluacion del estudiante, en relacion a los resultados de aprendizaje previstos, se realizard de modo continuo y
formativo, sobre la base de las siguientes actividades:

1.- Controles de resolucion de problemas, cuestiones practicas, ejercicios y otras actividades semejantes realizadas a lo largo
de la asignatura. Al final de cada tema, se distribuird un cuestionario con un nimero reducido de cuestiones basicas para que
los alumnos lo elaboren como trabajo personal fuera de clase; estos documentos seran pieza clave en la evaluacion y podran
ser corregidos por los alumnos, para mejorar nota, tras su evaluacion. (40 %).

2.- Presentacion de los resultados estructurales publicados en un trabajo cientifico reciente, relacionado con la teméatica de la
asignatura, de interés del alumno. El alumno debera hacer muestra del conocimiento, uso correcto y preciso de los conceptos
abordados en el desarrollo del curso (20 %).

3.- Prueba escrita u oral (a decidir por los alumnos), a realizar al final de la imparticion de la asignatura, consistente en la
resolucion de problemas y cuestiones sobre los contenidos impartidos (40 %).

Aquellos alumnos que no superen la asignatura, o desearan mejorar su calificacion, podran optar a una prueba global que
consistird en el comentario de la parte estructural de una publicacién actual relacionada con la teméatica del master (40 %) y la
respuesta a una serie de cuestiones de caracter tedrico/practico sobre los conceptos impartidos a lo largo del curso (60 %).

El nimero 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 al Reglamento de Normas de
Evaluacion del Aprendizaje (https://ciencias.unizar.es/normativas-asuntos-academicos).

6. Objetivos de Desarrollo Sostenible

7 - Energia Asequible y No Contaminante
9 - Industria, Innovacion e Infraestructura
12 - Produccién y Consumo Responsables
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