o4/  CRISTALQGRAFIA ESTRUCTURAL

12 parte: Rayos X (octubre y Noviembre )

Caracteristicas generales de los rayos X

Produccién de los rayos X

42 curso

Lineas espectrales: espectros continuos y caracteristicos

Radiaciones monocromdticas y policromiticas
Ley de Douane-~Hunt

v S Broglie

Ley do Moseley

Cocficicntes de absorcidén

Filtros

Red reciproca

Ley de Bragg

Construccién de Ewald

Ecuacionecs de Laue

Transformada de Fourier

Propiedades de la transformada de Fourier
Factor de estructura

Correctiones de Lorentz y de Polarizacién
Corrcecién de absorciébn

I'stinciones sistemdticas

L ttaev ton Jdo los grupos espaciales

.ty dle Friedel

Clasces de Laue

Ditusién anbémala

Técnicas de monocristals caracteristicas generales
Diagramas dé rotacién y de oscilacién
Cimare de precesién

CAmara Weissenberg

Diagramas de Laue

Difractémetro automitico

Funcién de Patterson: definicién de propiedades

Picos de Harker

. Urecenvolucidn de la funcién de Patterson
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Métodos directos: bases fisicas

Factores de estructura normalizados

1

~ Factores de temperatura y de escala

~ curva K

-Receta Jde Wilson

-Método de Debye

- Tests de centrosimetria

-~ Estadistica de Eh

- Invariantes de estructura

- Semiinvariantes de estructura

- Definiciédn del origen

- Definicién del enantiomorfo

- Ecuaciones de Sayre

- Expresién de la probabilidad

- Formula de la tangente

= Mdétrodos de multisoluciédn : Multan

- Fouriesr de diferencias

- Aiinamiento de la estructura cristalina

- Programas de afinamiento

= Representacién de la estructura cristalina:Ortep y Pluto
- Difraccién de polvo cristalino

~Cdmara de Debye~Sherrer

- Difractémetro de dos circulos

-~ Identificacidén de fases cristalinas: fichas ASTM
- Deduccién de parémetrog cristalggréficos por diagramas de polvo

- Flourescencia de rayos X: aniligis cualitativo de la miiestra.
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28 parte Otras técnicas instrumentales aplicadas al andlisis de materiales

(Diciembre y Enero)

1.~ Absorcién atémica

-Principios b4sicos (ley de Lambert-Beer)
-Preparacién de muestras minerales
-Preparacién de patrones (rectas de calibrado)
-Consideraciones précticas

-Tratamiento de datos

?2.- Técnicas volumétricas (complexqqetrfas)
1.- Técnicas colaorimétricas

4.~ Campo de aplicaciédn de las técnicas inform4ticas al andlisis estructural

~Yonfiruracién general del VAX/VMS

-Mane jo prdctico de la terminal FACIT

~-Instrucciones de acceso al ordenador

-Entrada de datos para algunos programas de cristalograffa estructural

y de técnicas analfticas.
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38 parte: CRISTALOQUIMICA I ( Febrero y Marzo )

1.- El estado sélido. Propiedades generales. Los rayos X ¥y la estructura
cristalina.
2.- Estructura de la materia. Antecedentes a la teoria dtémica. Particu-

las fundamentales. Tnteraccidn de la luz con la materia. Origenes o¢

la teorfa cuantica. Modelo de Bohr . Numeros cuanticos.

'
1

3.- Mecinica ondmlatoria. Dualidad onda-corpusculo. Portulado de De Erogi

Principio de Incertidumbre. Portulador de la mecénica orndulatoria. Oro.

tales atdémicos. E1 &tomo de hidrégeno. Atomos multielectrénicos.
4.-La tabla periddica. Configuracién electrédnica y posicidbén en la tabla.
Propiedades periddicas.

§.- Enlace covalente. Energfia y longitud de enlace. Orbitales molecula-
res. Polaridad de enlace. Momentos dipolares. Electronegatividad.
Moléculas diatémicas. HMoléculas poliatémicas. Hibridacidén de orbi-
tales atémicos. Geometria molecular. Algunas estructuras covalentes

simples. Radio covalente. Descripcién de estructuras tipicas. Propie-

dades caracteristicas del cristal covalente.,
S, Caracterf{sticas generales de }Jos compuestos iénicos. Enlace Lé6nico.
Alounas estructuras iénicas simples. Radio iénico. Balance de cnergi.

en la formacidén de un sélido j6énico. Energia reticular. Ciclo de
Born-Haber. Redes cristalinas iénicas. Descripcién de estructuras ti

picas. Propiedades caracteristicas del cristal idénico.
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4% parte : CRISTALOQUIMICA II  (Mayo)

% .- Tipos de enlace ep los cristales moleculares.
Frlace covalente
Enlaces residuales
Enlace de Van der Waals
Enlace por puente de hidégeno
7 - Concepto de determinacién de la estyuctura en los cristales moléculares
Estructuras en los cristales de pequeflo peso molecular
Estructuras de cristales crganqmetﬁlicas
Valencias primarias y secundarias
Concepto de ligando -
Estercoquimica de los cristales organometd{licos
o Estructuras de gristalés orgdnicos
Isomeria en moleéulas orgénicas
Esterecisomerfa en moléculas orgénicas
Conticuracidn absoluta
Pogla de Cahn-Ingold-Prelog

Aplicacién de la difusién anémala en la determinacién de la configuracids acuc..
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