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Prerequisits
Aquesta assignatura no té Prerequisits establerts per a ser cursada.

De tota manera, cal recordar i si cal repassar, els coneixements adquirits abans de comencar la carrera i
durant el primer semestre de la carrera, en Matematiques, Fisica i Quimica.

Més en particular, cal recordar i saber aplicar lo aprés en:
- Formulacié Quimica

- Valéncia i tipus d'enllag entre atoms

- Calcul matricial

- Calcul vectorial

D'altra banda, cal destacar que I'aprenentatge i I'is de la Cristal-lografia requereixen esforg, concentracio i
treball.

Objectius i contextualitzacio

Es tracta d'una assignatura basica de primer curs, amb aplicacions directes a la Mineralogia de segon curs.
En conseqiencia, els objectius sén:

I. Adquirir un coneixement basic sobre:

1 - el reticle cristal li i la seva descripcié matematica, com a base per a la descripcid de les estructures
cristal-lines dels minerals

2 - la simetria cristal-lina i la seva descipcié matematica, com a base per a la descripci6 de les estructures
cristal-lines dels minerals

Il. Conéixer les bases necessaries de la difracci6 dels Raigs X pels cristalls, per a poder aplicar aquesta
tecnica en l'assignatura de Mineralogia de segon curs.
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[1l. Adquirir visié espacial de les estructures cristal-lines i la seva simetria
IV. Saber efectuar tasques senzilles amb software propi de la Cristal-lografia

V. Tenir les bases per a poder relacionar les propietats fisiques de la matéria amb la seva estructura

Competéncies i resultats d'aprenentatge

1312:E02 - Relacionar les propietats fisiqgues de la matéria amb la seva estructura.
1312:E02.00 - Relacionar les propietats fisiques de la matéria amb la seva estructura.
1312:T02 - Aprendre i aplicar a la practica els coneixements adquirits i resoldre problemes.
1312:T02.00 - Aprendre i aplicar a la practica els coneixements adquirits i resoldre problemes.
1312:T04 - Treballar amb autonomia.
1312:T04.00 - Treballar amb autonomia.
1312:T09 - Demostrar interés per la qualitat i la praxi de la qualitat.
1312:T09.00 - Demostrar interés per la qualitat i la praxi de la qualitat.

Continguts

1. INTRODUCCIO

1.1. Cristal-lografia

1.2. Estructura Cristal-lina: cel-la elemental

Propietats de la Matéria Cristal-lina

» Exemples

2. SISTEMES CRISTAL-LINS. LES XARXES - les simetries i les cel-les
2.1. Cel-la elemental

2.2. Sistemes cristal-lins: definicié per cel-la elemental

* Observacié de models de les cel-les

3. SIMETRIA PUNTUAL

Introduccio

3.1. Elements de simetria

EIXOS DE ROTACIO: definicié; angles de rotacié compatibles amb el medi cristal-li
PLA DE SIMETRIA: definici6

CENTRE DE SIMETRIA: definicié

EIXOS DE ROTACIO-INVERSIO: definicié

3.2. Grups Puntuals de Simetria; nomenclatura; multiplicitat.

3.3. Projeccié Estereografica.

3.4. Sistemes cristal-lins i Grups Puntuals en projecci6 estereografica
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» Exemples i exercicis

3.5. Operacions de simetria aquest apartat potser es fara en iniciar el Capitol 6
3.5.1. Tipus: propies i impropies

3.5.2. Definicié matricial de les operacions de simetria

* Exercicis

C1, C2, C3: 3 sessions practiques sobre simetria puntual dels solids cristal-lins: observacié de models
cristal-lografics, determinacié del grup puntual, projeccio i indexacié de cares, analisi de formes cristal-lines.

4. LES XARXES

2.3. Les xarxes

2.3.1. Reticle o xarxa

2.3.2. Tipus de xarxes

2.3.3. Les catorze xarxes de Bravais

» Exemples i exercicis

5. TEORIA RETICULAR

5.1. Introduccié: abstraccié del medi cristal-li, nusos, per a qué la teoria reticular

5.2. Xarxa directa (XD): fileres reticulars-indexs de Miller [uvw]-densitat, plans reticulars-indexs de Miller
(hkl)-densitat, nocions de morfologia cristal-lina, volum de la cel-la elemental

» Exercicis

5.3. Xarxa reciproca (XR): base i, j, k, i base cristal-lografica; definicié de XR; perpendicularitat entre vectors
de la XD i vectors de la XR; xarxa reciproca de cel-les ortogonals; producte mixt entre tres vectors; productes
escalars entre vectors de les dues xarxes; relacions XD-XR: perpendicularitat entre vectors r*,, de la XR i

plans reticulars (hkl) de laXD; espaiat reticular dy,,

» Exercicis

5.4. Calcul morfoldgic i cristal-lografic: aresta [uvw] paral-lela a una cara (hkl); aresta [uvw] determinada per
dues cares (hkl) i (h'k'l"); cara (hkl) determinada per dues arestes [uvw] i [u'v'wW']; tres cares en zona; angle
entre cara (hkl) i aresta [uvw]

* Exercicis

5.5. Matriu métrica: aplicacio a I'obtencié del modul d'un vector i al calcul de les distancies interatdomiques
* Exercicis

C4: 1 sessi6 practica de calculs de teoria reticular

6. SIMETRIA ESPACIAL

6.1. Introduccié: simetria puntual i espacial; Grups Espacials de Simetria; nomenclatura; multiplicitat

6.2. La simetria espacial

4.2.1. Interacci6 translacid i simetria puntual:

a. Formaci6 de noves operacions i nous elements de simetria: EIXOS HELICOIDALS i PLANS DE



Cristal-lografia 2011 - 2012

LLISCAMENT; translacié T i translacié t
b. Repetici6 dels elements de simetria a I'espai

6.2.2. EIXOS HELICOIDALS: deducci6 dels diferents tipus; eixos helicoidals que delaten quiralitat;
nomenclatura i simbols grafics; exemple del quars; eixos binaris paral-lels al pla de projeccié

» Exemples i exercicis

6.2.3 PLANS DE LLISCAMENT: axials, diagonals, diamant; simbols grafics i tipus de representacions
grafiques

» Exemples i exercicis
Taules Internacionals de Cristal-lografia: representacions dels grups espacials
» Exemples i exercicis

C5, C6, C7: 3 sessions practiques de simetria espacial, treballant sobre estructures cristal-lines reals, i
utilitzant software cristal-lografic

7. DIFRACCIO DE RAIGS X

7.1. Introduccié i produccio de raigs X: breu historia, camps d'aplicacioé de la difraccio, tub de raigs X,espectre
d'emissio, sincrotré

7.2. Lallei de Bragg
7.2.1. Triangle de difraccio: vector de difusio

7.2.2. Equacions de Laue: vector de difusio H i vector reciproc r*, , ; paper dels plans reticulars en la difraccid

7.2.3 Esfera d'Ewald: nombre maxim de reflexions

7.2.4. Llei de Bragg: paper dels plans reticulars en la difraccié

* Exercicis

7.3. La difraccio de pols

7.3.1. La difracci6 de pols: conus de difraccio

7.3.2. Difractometria estandard -2 de mostra plana: orientacié preferencial
7.3.3. El Powder Diffraction File i la identificacié de fases cristal-lines

» Exemples i exercicis

C81i C9:: 2 sessions practiques sobre difraccio de raigs X i técnica de pols on es generaran, mitjangant el
programa cristal-lografic CaRlIne, diagrames de difracci6 de pols de diferents tipus de materials cristal-lins; Us
del Powder Diffraction File

Metodologia

Les classes de teoria es desenvolupen com a sessions classiques amb explicacions del professor, preguntes i
discussions amb els estudiants i resolucié d'exercecis i problemes.

Les sessions de practiques es desenvolupen per grups (previsiblement 3), en un espai de taules amplies on
els estudiants poden treballar facilment en equip; algunes de les sessions practiques es realitzen a l'aula
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d'informatica. Els estudiants disposen d'un gui6 del treball que han d'efectuar. El professor ajuda, resol dubtes
en grup o personalment, i dona el resultat correcte de la practica, ja sigui en la mateixa aula, o al campus
virtual de l'assignatura.

El treball autdonom de I'estudiant consisteix en treballar ell personalment tots els aspectes plantejats a I'aula,

principalment a les classes de teoria; per aixo disposa del apunts de classe, de la bibliografia i dels exercicis
resolts. Sense aquest treball personal no és possible accedir al coneixement de la Cristal-lografia.

Activitats formatives

Activitat Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de practiques 28 1,12 1312:E02.00 , 1312:T09.00 , 1312:T04.00 , 1312:T02.00

Classes de teoria 25 1 1312:E02.00, 1312:T09.00

Tipus: Supervisades

Presentacio de treballs en grup 5 0,2 1312:E02.00, 1312:T02.00 , 1312:T04.00 , 1312:T09.00

Tipus: Autonomes

Treball Autonom 82 3,28 1312:E02.00 , 1312:T04.00 , 1312:T09.00 , 1312:T02.00

Avaluacio

A mitjan semestre s'efectlia una avaluacié amb l'objectiu d'acostumar I'estudiant a treballar personalment la
matéria durant tot el semestre. També serveix per conéixer el tipus d'avaluacid global que es fa al final del
semestre.

S'avaluaran els treballs presentats i les respostes a les preguntes del professor i dels altres companys.

L'avaluacio global equival a I'examen final.

Si un alumne es presenta a un parcial i a la presentacié de treballs, ja no podra tenir opcié a la qualificacié de
"no presentat”, donat que la suma de les dues activitats supera el 35% de I'avaluacié de l'assignatura

Activitats d'avaluacio

Activitat Pes Hores ECTS @ Resultats d'aprenentatge

Avaluacié global 48 3 0,12 1312:E02.00, 1312:T02.00, 1312:T09.00 , 1312:T04.00

Parcial 1 16 1 0,04 1312:E02.00, 1312:T02.00 , 1312:T04.00 , 1312:T09.00

Parcial 2 16 1 0,04 1312:E02.00, 1312:T09.00, 1312:T04.00 , 1312:T02.00

Presentacio de treballs 20 5 0,2 1312:E02.00, 1312:T02.00, 1312:T04.00 , 1312:T09.00
Bibliografia

« Cristal-lografia. Teoria Reticular, Grups Puntuals i Grups Espacials

SALVADOR GALI[ MEDINA, Edicions de la Universitat de Barcelona
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Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Cel-les, sistemes cristal-lins, projeccié estereografica, simetria puntual, simetria espacial.

« International Tables for Crystallography. Volume A: Space-Group Symmetry (teaching edition)
T. HAHN, editor, The International Union of Crystallography, D. Reidel Publishing Company

Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Simetria espacial.

e Introduction a la Cristallographie et a la Chimie Structurale

M. VAN MEERSSCHE et J. FENEAU-DUPONT, Oyez

Biblioteca Facultat de Ciencies i ETSE

Cel-les, sistemes cristal-lins, projeccio estereografica, simetria puntual, simetria espacial; Difraccié de raigs X
(extensa); Cristal-loquimica; Defectes (incloent macles).

» An Introduction to Crystal Chemistry

R.C. EVANS, Cambridge University Press
Biblioteca Facultat de Ciencies i ETSE
Cristal-loquimica, basic

- Estructura atémicay enlace quimico
JAUME CASABO | GISPERT, Editorial Reverté
Biblioteca Facultat de Ciencies i ETSE
Focalitzat en I'enllag, conté també Cristal-loquimica (extensa) i una mica de defectes.
- Introduction to Mineral Science

A. PUTNIS, Cambridge University Press
Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Complementari: llibre de mineralogia, amb introduccié a la cristal-lografia, i que conté informacié moderna en
el camp de les técniques i els defectes

- Crystallography

WALTER BORCHARDT-OTT, Springer Verlag

Biblioteca Facultat de Ciencies i ETSE

Cel-les, sistemes cristal-lins, projecci6é estereografica, simetria puntual, simetria espacial; una mica de difraccio
de raigs X; Cristal-loquimica; Defectes.

Pagines web

http://www.iucr.org International Union of Crystallography

http://www.iucr.org/education/pamphlets Teaching pamphlets
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http://reference.iucr.org/dictionary/Main_Page Diccionari de cristal-lografia

http://it.iucr.org/ International Tables for Crystallography, accés només al campus

http://www.xtal.igfr.csic.es/Cristalografia/ Instituto de Quimica Fisica Rocasolano

http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php American Mineralogist Crystal Structure Database

http://www.univ-lemans.fr/enseignements/physique/02/cristallo/cristal.html

http://pros.orange.fr/carine.crystallography/

Universitat de Cambridge:

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/atomic-scale-structure/singlel.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/stereographic/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/miller_indices/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/xray-diffraction/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/crystallographic_texture/texture measaurement.php
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