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i part (Raigs X)

ELS RAIGS X

“ Introduccid

1.z.- . Produccié de Raigs X.

1.~ Linies espgccralg. Espectre cantinu i discont;nu. .

.2.=~ Llei de Douanne-Hunt.

2.3.~ Llei de Mose@ﬂm

Interaccions Rhigs X -matéria.

~.l.- Efecte fotoeldetrie i fluoresc&ncla

Lt

.2.- Difusid elashnca.

.3.- Altres interacrions. Raigs X - matéria.

.4.= Absorcid microscopica. Coeficient d'absorcid. Filtres.

£ Aplicacions prdctiques de les interaccions Raigs X - matiria.

wh o™

uadre general de técniques.

1
10

A33E TEORICA

f‘l’l

'

lacrius i vectors -

S Transformacid de Fourier i operacions relacionades.
-+ La funcid densitat electrdnica. - :

_: La xarxa reciproca- E.

-  Condicions de difr accid

.l.=- Egquacions de Laue. :

Z.- _gonstruccié d'Ewaid,

-3, Llei de Bragg

METODES DE MONOCRIS"‘A’L
'_Caracterxstzques generals. Classes de Laue. Llei de Friedel.
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.El métode de Rotacid. El metode d'oscil lacié.

“El mdtode de WelSSenberg.

El métode de Precessid :
El métode de Laue. Lauegrames.,’ :
Determinacié de parimetres cristal.lins.

Extincions sistematiques. Determxnacxé del Grup Espacial.

El difractémetre: automatzc.
Correccions de Lorentz i de Polaritzac;é

'Correccxo d'absorcio.

EL PROBLEMA DE LES FASES
Nornalitzacia. Plot de Wilson.

.Tcsts de Centre-s;metrxa

Métodes de Fourxer

La funcid Patterson.

554 4 netode de 1'atom pesat. Princlpx de la dlferenc1a de
sitat electronlca. : E

Seccions de Harker, _ ;

Cilculs numérics en sintesi de Fouriér;._

M3todes directes.

Bases fisiques. ;

Férmules fonamentals. Equacions de Sayre. Fdérmula de 12
gent. : ;

Definicid de l'origen. Eleccid del conjunt de partida.

- Matodes de multi-sdlucid. Multan.

AFINAMENT

'Aflnanent de 1' esttuctura cristal lina.
“ Programes d'afinament. ; ;

REPRESENTACIO b*ESTRUCTURES CRISTAL.LINES
Programes Ortep i Pluto.
El programa Ester.

den-
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DIFRACCIO DE POLS CRISTAL.LINA

Cambra Debye-Scherrer.

Difractdmetre de pols.

identificacid de fases cristalllihes. Fitxes ASTM,.

'Deducclo de parametres cristal logriafics per difraccié

pols.'
FLUORESCENCIA DE RAIGS X

Analisi qualitativa de la most:é;
Andlisi quantitativa de la mostra. .

22 part (Cristal.loouimica) ;

L'ESTAT SOLID. Introduccid.

ESTRUCTURA DE LA MATERIA

Iintroduccid

Estructura de l'dtom ,
Estructura electrdnica dels elements.
Classificacid dels elements. Sistema periddic.
Abundancia natural dels elements. S .
ENLLA¢ QUIMIC EN ELS CRISTALLS

Introduccid

Introduccid a la teoria de valéncia. _ ,
Estructura electrdnica i reactivitat dels atoms.
Propietats caracteristiques de les diferents espécies

migques. . .

‘Forces d'enllag

Forces d'atraccid '

Enllagos forts o enllaqos de valencxa.-
Enllagos idnics ' :

Enllagos'covalenﬁﬁ

Enllagos metdl.lics.

Interaccions ion-dipol.

Enllagos débils. I

ce
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3.3.2.1. Enllagos Van der Waals. :
b JHN: e e I Forces de transferencxa de carreqa.
.3.2.3. Enllag per pont d‘'hidrdgen.

o
s
L]

Forces de repulsid

3.4.1.- Forces de repulsid electrostatiques. '

i.4.2.- Forces de repulsid de Born. :

3o L'equiiibri ent#e_fcrces d'atraccid i forces de repulsid.
6. Tipus de cristalls,

¢.= . CRISTALLS METAL.LICS.

4.1 Ihtroduccié

L2 Metall purs : ‘

Su el EﬂnacuetamEnts conpactes. Factors d'ocupacié.

s

o

]
]

Estructures de diferents metalls.
'2.2.3.~ Energia reticular dels metalls.’
.Z.4.= propietats caracteristiques dels metallgs.

L
I

. ‘Aliatges
2.3.1.- Qeneralitats.

St
i

.2.~ Aliatges primaris

L §
L2
3
[#Y]
}

Fases de Laves.

LF¥)
&
§

Sk Aliatges de Humé&=-Rothery. i . &
t.2.5.~ Splucions interstiuvdials. ' :
P ode= La teoria deﬁ%ﬁmﬁﬁmwmn l'enllag metdl.lic.

5, - ' CRISTALLS IONICE
S Introduccid
57__

da L'energia ret;cular dels cristalls ion;cs. Constant de Made-
_ lung. Cile de Born-Haber. :
5,3,~ .  Descripcid d' estructures.

wth
tal
Ls
[
.

i

_ Conpostos MX. ;
.3.1.1. pescripcid de tlpus estructurals.
£.3.12.2. La regla:dels rad;s,

i

£.3.2.= Compostos MX
2.3.3.~ Compostos M, h e G0 e fe W _ .
5.3.4:~ Compostos ternaris._ :
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' Regles de Pauling,

Estudi de l'energia cristal.lina. .

CRISTALLS COVALENTS

Introduccid e

Teoria de l'enllag de valé&ncia.

Elconcepte de valéncia segons la mecanica quantica.
La hibridacid d'orbltals.

Teoria dels orbitals moleculars.

Radis covalents. : :

Algunes estructures covalents senzilles..

'_Estructura blenda wurtz:ta, dzamant.

Compostos AB.
Compostos AB,.

CRISTALLS MOLECULARS..

Tipus d'enllag en els'Eristallsfmoleculars;_

Concepte de determinacid d'estructura en els cristalls mo-

leculars.
Estructures de ¢cristalls noleculars de petlt pes molecular.

“Cristalls de molécules organiques.

Iscmeria i esteroisomeria en molécules orgéniques.
Configuracid absoluta. Regla de Cahn-Ingold-Prelog.

.Cristalls de compostos de coord;nacxo.

Valéncies primdries i secundaries.
Concepte de lligand.

. Estereoquimica en' compostos de coordinacid.
- Teories sobre sompostos de coordinacid
Aplicacid de la difusid andmala en la determinacid de

_configuracid absoluta.

ESCsoEmERSSSOERSOTTIEITERSA
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32 part (Problemes i prictigues).- Cada alumne haurd de realitzar de for

ma prictica la ressolucié d'una estructura cristal,lina utilitzant els pro
. grames d'ordinador adients, processats mitjangant el Centre de Calcul de la
U,A.B,. ~Amb aquesta fznalitat els alumnes disposaran d'un compte de dorén

¢ia per accedir a 1 ordlnador.

48 part (Problemes i practggues).é' Es piﬁnte]ﬁr&'a cada alumne un problema

prictic d'identificaci$ dei fases cristal.lines. La mostra es donari a prin
cipis del segon trimestre i per la seva resolucié s'usaran dif:rents técni-

ques analftiques a dis¢uti# :ntre 1l'alumne i el professor.

Sa ﬁart (problemes i prictiques).- A ffincipis-&e curs es dﬁnar% a cada
alumne dos treballs de reéé;ca publicats en alguna revista'nacional 0 es-
.trananra sobre la qual s'hauran de realltzar els segﬂents treballs.
a) Traduccié al castelld o el catald de'l'article.
t) Comentari, d'un o dos fulls, de cada una de les tecnlques mcnc1on¢—
des en 1'art1c1e§
c) Locallt:a016 i resum dec cada una de ies cites bibiiogréfiques, incioses
les referénciesg a prugrames d'ordinador si resulta posslble (s'adjunta
ri fotocdpia de les referéncies interessants).
d) Judici critic personal de 1'Tarticle, incidint especialment sobre els

aspectes cristal. quuimlcs, cristal. lofi51cs, mlneral5glcs etc,

L exten516 d'aqﬂest apartat es delxa a criteri de 1'alume.





