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Prerequisits

Es molt recomanable que per a cursar aquesta assignatura s'hagin superat les assignatures: Laboratori de
microscopies i técniques de caracteritzacié de materials (2on curs), Espectroscopia molecular (3er curs),
Fisica i quimica de superficies (3er curs) i Sintesi i estructura de materials cristal-lins i amorfs (3er curs),
totes elles del grau de Nanociéncia i Nanotecnologia, ja que molts conceptes d'aquestes assignatures seran
usats a l'assignatura Cristal-lografia avancada i técniques de difraccié per a nanomaterials.

Objectius

Cristal-lografia Avancada i Técniques de Difraccié per a Nanomaterials té com a objectiu
el proporcionar un coneixement de les técniques de difracci6 de raigs X per a ser
aplicades al mén dels materials i dels nanomaterials. L'aplicacié d'aquestes técniques al
moén de la nanociencia presenta dificultats ates que el concepte de periodicitat del medi
cristal-li no es pot aplicar de la mateixa manera que en cristalls convencionals.

El contingut de 'assignatura es basa en aspectes presentats anteriorment en
assignatures de segon i tercer curs principalment. Dins la part de cristal-lografia
avancada es parteix majorment dels coneixements impartits a l'assignatura "Sintesi i
estructura de materials cristal-lins i amorfs" tot i que es fa una ampliacio a fi i efecte de
poder explicar, amb garanties, les técniques de difraccié que és la part que incorpora
materia nova.

Competencies

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aplicar els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la nanociéncia i la
nanotecnologia a la resolucié de problemes de natura quantitativa o qualitativa en I'ambit de la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Aprendre de manera autonoma.

® Comunicar-se amb claredat en anglés.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar motivacié per la qualitat.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Desenvolupar treballs de sintesi, caracteritzacié i estudi de les propietats dels materials en la
nanoescala a partir de procediments establerts préviament.

® Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.
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® Interpretar les dades obtingudes mitjangcant mesures experimentals, incloent-hi I'Us d'eines
informatiques, identificar-ne el significat i relacionar-les amb les teories quimiques, fisiques o
bioldgiques apropiades.

® Liderar i coordinar grups de treball.

® Manipular els instruments i materials estandards propis dels laboratoris d'assaigs fisics, quimics i
biologics per a I'estudi i I'analisi de fendmens en la nanoescala.

® Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informaci6, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.

® Operar amb un cert grau d'autonomia.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer els termes relatius als ambits de la fisica, la quimica, la biologia, la nanociéncia i la
nanotecnologia en llengua anglesa i fer servir I'anglés de manera efica¢ per escrit i oralment en I'ambit
laboral.

® Reconeixer i analitzar problemes fisics, quimics i bioldgics en I'ambit de la nanociéncia i la
nanotecnologia i plantejar respostes o treballs adequats per a la seva resolucié, incloent-hi en els casos
necessaris I'Us de fonts bibliografiques.

® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.
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Adaptar-se a noves situacions.

Aplicar els continguts teorics adquirits a I'explicacio de fendmens experimentals.

Aplicar els resultats de les técniques de difraccié en la deduccio de les caracteristiques dels materials,
en particular a allo referent a I'organitzacié de dominis cristal-lins i al seu grau de cristal-linitat.
Aprendre de manera autonoma.

Avaluar els resultats experimentals de manera critica i deduir-ne el significat.

Comprendre textos i bibliografia en anglés sobre cadascuna de les técniques, metodologies, eines i
instruments de la materia.

Comunicar-se amb claredat en angleés.

Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

Definir les bases de la cristal-lografia geométrica i morfologia cristal-lina.

Definir les bases de les técniques de difraccio.

Demostrar motivacio per la qualitat.

Descriure els fonaments de les técniques de difraccié de pols i de monocristall.

Descriure la teoria i fets fonamentals de la difraccié de raigs X en cristalls.

Exposar informes breus sobre la matéria en anglés.

Fer cerques bibliografigues de documentacio cientifica.

Gestionar I'organitzacio i la planificaci6 de tasques.

Identificar les principals variables que intervenen en els estudis de difraccié i com afecten en el resultat.
Identificar les situacions en les quals les diferents metodologies estudiades poden ajudar a resoldre
situacions problematiques i saber seleccionar la técnica més optima

Interpretar i racionalitzar els resultats obtinguts als estudis de difraccié.

Liderar i coordinar grups de treball.

Manipular correctament els instruments i materials relacionats amb la difracci6 de pols i monocristall.
Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacid, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.

Operar amb un cert grau d'autonomia.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Realitzar experiments de difraccid i interpretar els resultats.

Reconeixer els principis de la xarxa reciproca.

Reconeixer els termes propis de cadascun dels topics de la matéria Metodologies i experimentacié en
nanociéncia i nanotecnologia.

Reconeixer I'Gs de la radiacio sincrotronica per a estudis de caracteritzacié de materials, nanomaterials
i materials biologics.

Redactar informes sobre la matéria en anglées.
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31. Resoldre problemes amb I'ajuda de bibliografia complementaria proporcionada.

32. Resoldre problemes i prendre decisions.

33. Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

34. Utilitzar a nivell d'usuari els principals programes de difraccié de raigs X i les principals bases de dades.

Continguts

Hores de docéncia: 34h teoria, 15 problemes, 5h practiques de laboratori

1) Complements de simetria infinita. Les Taules internacionals de cristal-lografia: en paper i on-line.
2) La difracci6 de raigs X de monocristall. Determinacio de l'estructura cristal-lina.

3) La difracci6 de raigs X de pols. Analisi qualitativa i analisi quantitativa.

4) El métode de Rietveld.

5) Aplicacions especials: textura, stress, mida de particula, capes primes, difusié anomala. Experiments amb
llum sincrotronica.

6) Data mining: les grans bases de dades cristal-lografiques.

7) Combinacioé amb altres métodes de determinacio estructural.

Metodologia

Metodologia:

L'alumne realitzara tres tipus d'activitats: dirigides, autobnomes i supervisades.

1) Activitats dirigides: L'assisténcia és obligada i es realitzen en preséncia d'un professor.

a) Classes teoriques: El professor exposa els continguts de l'assignatura i respon als possibles dubtes
que tingui I'alumne.

b) Classes de problemes: Els coneixements adquirits en les classes magistrals i en les activitats
autonomes de l'alumne, principalment a través de l'estudi, s'apliquen a la resoluci6 de problemes i
exercicis relatius als continguts de l'assignatura.

c) Practiques d'aula/Practiques de laboratori: Suposen la realitzacié de treballs practics relatius als
continguts de I'assignatura (treball amb programes per a PC i treballs de sintesi en el laboratori etc.
2) Activitats autonomes: Amb aquestes activitats I'alumne tot sol, o en grup, ha d'assolir les competencies

propies de I'assignatura. Dins aquestes activitats hi trobem I'estudi, la resolucié de problemes, la redaccio6 de
treballs, la lectura de textos i la recerca de bibliografia.

3) Activitats supervisades: L'alumne pot sol-licitar al professorat de I'assignatura tutories de suport per a
I'assimilacio de la materia exposada en les classes de teoria i de problemes, i per a la resoluci6 de treballs
de seguiment.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
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Tipus: Dirigides

Classes de problemes 10 0,4 1,2,3,4,5,6,7,8, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 22, 23, 25, 28, 30, 31,
32,33,34

Classes teoriques 34,5 1,38 6, 8,9, 10, 12, 13, 16, 27, 29

Practiques d'aula 8 0,32 2,3,5,6,7,8, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 21, 22, 26, 28, 30, 31, 32,
33,34

Tipus: Supervisades

Tutoria 15 0,6 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20,
22,23, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, 34

Tipus: Autonomes

Estudi, resoluci6 de problemesi 75 3 2,3,4,5,6,7,8,9, 10, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 22, 23, 25,
treball bibliografic 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, 34
Avaluacio

Avaluacié de l'assignatura:
L'assignatura sera avaluada de forma continuada i constara de les activitats d'avaluacié segients:
Avaluacié de la part teorica

Representa el 60% de la nota final. L'alumne pot optar per dos vies d'avaluaci6 d'aquesta part:

1) L'avaluacié continuada en la que es realitzaran 2 proves parcials

2) L'avaluacio final on es realitzara una Unica prova final.

Avaluacio continuada

primer parcial: s'avaluaran els continguts dels temes 1 al 3 (30% de la nota final).

segon parcial: s'avaluaran els continguts dels temes 4 al 7 (30% de la nota final).

Si se superen aquestes proves amb una nota mitjana superior a 5 (sempre que la nota d'una part no sigui
inferior a 3), I'alumne pot aprovar per curs.

Avaluacio final

Els alumnesrealitzaran una Unica prova final que incloura tota la teoria.

Els alumnes que hagin fet I'avaluacio continuada es poden presentar a aquesta avaluacio final per tal de
millorar la nota de teoria.

Avaluaci6 de la part de problemes (20%).

Correspon a la resolucié de problemes que s'hauran lliurat a I'aula i que I'estudiant ha de respondre en un
temps determinat.

Avaluaci6 de treballs(20%)

Correspon a I'elaboraci6 de treballs (traduccions, recerques biografiques...) que es plantejaran als alumnes.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Examens escrits 60% 6,25 0,25 1,2,3,4,5,6,8,9,10, 11, 12, 13, 15, 16, 17, 18, 19, 23, 24, 25, 27,
28,29, 31,32,34

Resolucié de 20% 0,25 0,01 1,2,3,4,5,6,7,8,9, 10, 11, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 22, 23,
problemes 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, 34

Treball sobre un 20% 1 0,04 1,2,3,4,5,6,7,8,9, 10, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23,
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text cientific 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, 34
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