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Programa de Cristal-lografia Il curs 2006-07

= Les parts que coincideixen amb el llibret de “Materials de Cristal-lografia” s'indiquen a la dreta

Els exercicis es troben o bé a “Materials de Cristal-lografia” (MC), o bé a les PRACTIQUES

1. CRISTAL-LOQUIMICA
Principals objectius:
Realitzar representacions tridimensionals d’estructures cristal-lines a partir de les dades estructurals amb

el programa informatic CaRlIne, saber obtenir poliedres de coordinacié i efectuar calculs senzills.
PRACTICA 4

2. TEORIA RETICULAR = Capitol 5 (punt 6: Capitol 2)

Principals objectius:

1. Conéixer el reticle cristal-li, encara que es tracti d’'un objecte de dimensions manométriques, en
concret:

a): les relacions entre els plans reticulars, els indexs de Miller i els espaiats reticulars dng. MC: pag
65i 66, PRACTICA 1

b): les relacions entre la xarxa reciproca i els plans reticulars. PRACTICA 2, MC: 5.2 i 5.1.

2. a): saber reconeixer la xarxa de Bravais d’una estructura cristal-lina a partir de les coordenades
atomiques. MC: 2.3 2.4., PRACTICA 3.

b): en un anunciat de I'estructura cristal-lina tipus Taules Internacionals de Cristal-lografia, saber
deduir la totalitat dels atoms presents i les seves coordenades. MC: 2.5 2.6., PRACTICA 3

CLASSES DE TEORIA

1. Introducci6: abstraccid del medi cristal-li; per a qué la teoria reticular?.

2. Xarxa directa: cel-la; fileres reticulars i index de Miller; plans reticulars, indexs de Miller i
espaiat reticular; nocions de morfologia cristal-lina; volum de la cel-la fonamental.

3. Xarxa reciproca: definicio; xarxa reciproca segons el sistema cristal-li; relacions xarxa
directe - xarxa reciproca; iteracio de I’operacio de reciprocitat; vector reciproc 7 *,, i plans

reticulars (hkl); modul de r*,,, i espaiat reticular dp.
4*, Calcul morfologic — cristal-lografic
5*. Matriu métrica

6. Les catorze xarxes de Bravais: xarxes primitives i xarxes multiples; multiplicitat; tipus de
xarxes i vectors de translacio; les catorze xarxes de Bravais

“hihala possibilitat que no es doni
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3. SIMETRIA ESPACIAL = Capitol 4 (punt 3: parcialment)

Principals objectius:

1. Conéixer els elements de simetria espacial presents en els compostos cristal-lins, les seves
nomenclatures i simbologies, i saber identificar-los en grafics d’estructures cristal-lines. PRACTICA 3,
MC: pag 44

2. Saber usar les matrius de les operacions de simetria, pel cas d’elements de simetria d’ordre dos, per
descriure les coordenades de les posicions atomiques relacionades per simetria. MC: 4.1, 4.214.3

3. Comprendre en qué consisteix un Grup Espacial de Simetria i saber deduir, a partir de la seva
nomenclatura, el Grup Puntual al que pertany, la seva multiplicitat i I'orientacio dels elements de
simetria. PRACTICA 5, MC: pagines 53 a 58

4. Maneig de les Taules Internacionals de Cristal-lografia, en el seu apartat de simetria espacial:
a): saber interpretar les representacions grafiques i les posicions de Wyckoff

b): en el cas dels sistemes monoclinic i rombic, saber efectuar les representacions grafiques a partir
de la nomenclatura del grup espacial, i saber deduir les coordenades de les unitats asimetriques
i els elements de simetria a partir d'aquestes. PRACTICA 5, MC: pagines 53 a 58

5. Treball amb estructures reals:

a) saber projectar I'estructura cristal-lina d’'un compost a partir de les dades de la cellai les
posicions atomiques, sobre paper i sense eines informatiques, i mitjancant el programa
cristal-lografic CaRIne. PRACTICA 6, PRACTICA 7

b): a partir de la projeccio d’una estructura rombica o monoclinica, saber identificar i projectar la
totalitat de la simetria espacial, i determinar el Grup Espacial. PRACTICA 6, PRACTICA 7,
PRACTICA 8

c): en estructures rombiques o monocliniques, saber determinar els elements de simetria espacial,
la seva orientacio i posici6 a la cel-la i el Grup Espacial a partir de les coordenades dels atoms
en posicié general; saber identificar les posicions de Wyckoff ocupades pels diferents atoms de
I'estructura. PRACTICA 6, PRACTICA 7, PRACTICA 8

CLASSES DE TEORIA

1. Introduccid: naturalesa i diferéncies amb la simetria puntual.

2. La simetria espacial: elements de simetria puntual i elements nous; la interaccio entre
simetria puntual i translacio; la interaccidé que déna lloc a nous elements de simetria; la
interaccio que produeix la repeticié dels elements de simetria; els eixos helicoidals: tipus,
nomenclatura i simbols grafics; els plans de lliscament: tipus, nomenclatura, i simbols grafics
segons I’orientacio.

3. Els Grups Espacials de Simetria: introduccid; obtenci6 a partir dels 32 grups puntuals i de
les xarxes de Bravais: aplicaci6 als Grups Espacials que es deriven del Grup Puntual 2/m;
criteris de nomenclatura segons el sistema cristal-1i; multiplicitat dels Grups Espacials de
Simetria; unitat asimetrica; representacions grafiques de les Taules Internacionals de Simetria:
aplicacio als Grups Espacials que es deriven del Grup Puntual 2/m; subgrups; tipus de posicions
i multiplicitat: posicions generals, posicions especials i posicions de Wyckoff; deduccio dels
elements de simetria a partir de les coordenades de les posicions generals, en el cas dels sistemes
rombic i monoclinic.
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4. DIFRACCIO DE RAIGS X = Capitol 6

Principals objectius:
1. Conéixer la naturalesa dels raigs X i de la interaccié amb els cristalls. MC: 6.1 6.2

2. Conéixer i saber utilitzar les lleis geomeétriques fonamentals que regeixen la difraccio dels raigs X, i
saber efectuar calculs senzills amb la formula fonamental que regeix les intensitats en els
experiments de difraccié. MC: 6.3, 6.4, 6.6, 6.7, 6.11, 6.13, 6.16 1 6.17, PRACTICA 9 ?

3. Conéixer els principals métodes experimentals i les seves aplicacions a la caracteritzacio de
minerals i materials cristal-lins general. MC: 6.15

4. Ser capag d'interpretar un diagrama de difraccié de pols i d'usar el Powder Diffraction File en casos
reals, i ser capa¢ de determinar el parametre cristal-li a partir del diagrama de pols en el cas clbic.
MC: 6.11, 6.13 i 6.14, PRACTICA 9 ?, possible visita al laboratori de difraccio

5. Ser capag¢ de simular el diagrama de difraccié de pols d’un compost a partir de les seves dades
estructurals amb el programa cristal-lografic CaRIne. PRACTICA 10

6. Saber I'origen del fenomen anomenat “extincions sistematiques” i ser capag d'utilitzar-les:

a) saber interpretar les lleis d’extincio sistematica enunciades a les Taules Internacionals de
Cristal-lografia per a cada Grup Espacial, i a les taules de xarxes, plans de lliscament i eixos
helicoidals. MC: 6.18 i 6.19, PRACTICA 10

b): saber aplicar les extincions sistematiques a la determinacio d'un Grup Espacial a partir de dades
d’experiments de difraccié. MC: 6.201 6.21

c): saber preveure el diagrama de difracci6 de pols d’'un compost a partir de les dades de la cel-la i
el Grup Espacial: ordre d’'aparicié dels pics de difraccid, pics absents per extincié sistematica,
multiplicitat dels pics i intensitats relatives en casos senzills. MC: 6.5, 6.8, 6.9, 6.10, 6.12 i 6.14,
PRACTICA 10

CLASSES DE TEORIA

1. Introduccid: breu historia de la difraccio dels raigs X pels cristalls; conceptes d’interaccid
radiacio electromagnética — matéria: difusid, difusio inelastica, difusio elastica i difraccié per un
medi periodic; camps d’aplicacio; produccié de raigs X per a difraccio: tub de raigs X, espectre
d’emissio i altres aparells

2. La geometria de la difraccio: triangle de difraccio; equacions de Laue i vector reciproc
I*..; ’esfera d’Ewald; la llei de Bragg.

3. La difraccio de pols: aspectes fonamentals; geometria de la difractometria estandard i
orientacio preferencial; el Powder Diffraction File per a la identificacio de fases cristal-lines i
aplicacio a casos reals; altres aplicacions de la difraccié de pols: determinaci6 de parametres
cristal-lins.

4. Altres métodes de difraccid: difractometre automatic de monocristall; topografia de raigs X i
microscopia electronica de transmissié (TEM); goniometre de textures.

5. Les intensitats dels experiments de difraccid: el factor de difusio atomica; el factor
d’estructura Fry : la formula, I’exponencial complexa, la intensitat, el factor d’estructura en
estructures centrosimetriques, la llei de Friedel; aplicacio al calcul de Fnx en xarxes F, exemple
de la Fluorita; extincions sistematiques: origen, deduccio de la llei d’extincid sistematica per als
solids cristal-lins amb xarxa F; taula d’extincions sistematiques per les xarxes; les extincions
sistematiques per plans de lliscament i eixos helicoidals i les taules corresponents; les extincions
sistematiques d’un grup espacial enunciades a les Taules Internacionals de Cristal-lografia;
factors que intervenen en les intensitats de la difraccid de pols: multiplicitats dels pics,
orientacio preferencial, factor de temperatura; previsio dels diagrames de difraccié de pols
d’estructures cubiques senzilles: NaCl, KCl,..
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