CRISTAL.LOGRAFIA 1ER QUIMIQUES CURS 1994-95
Prof. Dr. Joan F. Piniella

1.—- INTRODUCCIO
Breu historia de la Cristal.lografia. Definicié i objectius de
la Cristal.lografia. Parts de la Cristal.lografia. Relacié amb
altres ciéncies.

CRISTAL.LOGRAFIA GEOMETRICA

2.~ TEORIA RETICULAR

Et medi cristal.li. Propietats basiques i definidores del medi
cristal.li. Abstraccio del medi cristal.li. Xarxa directa (o
real). FKFileres reticulars. index de Miller. Espaiat reticular.
volum de la cel.la. Matriu métrica. Xarxa reciproca. Relacions
entre la xarxa reciproca 1 la xarxa directa. Multiplicitat.
Aarxes primitives 1 xarxes multiples. lransformacio de sistemes
de rererencila.

J.= MURFULUGLA
Materia monocristal.lina 1 policristal.tina. Lieis d observacio

mortologica. Concepte de zona. Calculs numerics relacionats.
Goniometria.

4.— SIMETRIA PUNTUAL

Simetria finita i infinita. Operacions de simetria. Elements
compostos de simetria. 7Teoremes de les operacions finites de
simetria. Representaci¢ matricial d‘operadors de simetria.
Projecci6 estereografica. La simetria en un medi periodic. Els
grups puntuals. Deducci¢ i representacié. Notacié de Hermann-
Mauguin i notacié de Schonfliess. Sistemes cristal.lins. Simetria
molecular.

5.~ XARXES CRISTAL.LINES

Xarxes planes. Simetria puntual de les xarxes planes. Xarxes de
Bravais. Simetria puntual de les xarxes de Bravais i relacio¢ amb
els sistemes cristal.lins.

6.— SIMETRIA ESPACIAL

Llements de simetria amb translacié. Feixos d elements de
simetria. Grups espacials de simetria. Deduccié. Notacid.
Multipiicitat. Posicions equlvalents. Posicions generals i
especials.

CRISTAL. LUGRAFLA DE RALGS-X 1 CKISTAL.LOQULIMICA '

.= ELS RAILIGS-X

Introduccio. Produccié de raigs—X. kspectre continu i discontinu.
Lleis de Dbouanne-Hunt 1 Moseley. Interaccio dels raigs-X amb la
matéria.

8.- DIFRACCIO DE RAIGS-X

Condicions geometriques de difraccié. Llei de Bragg, equacié de
Laue, construcciéo d“Ewald. Factor d estructura. Extincions
sistematiques. Llei de Friedel. Determinacié del grup espacial
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de simetria.

Y.= DEIBRMINACIO Db L BESTRUCIURA CRISTAL.LINA

toncepte ae determinacio d’e$tructura. Fractor d estructura 1
densitat electronica. el problema de les rases. Utilitat de 1a
determinacio d’estructures cristal.lines.

10.- DIFRACCIO DE POLS

Introduccié. La cambra Debye-Scherrer. El difractometre de pols.
La difraccio de pols com a tecnica analitica. El Powder Data
File.

11.- FLUORESCENCIA DE RAIGS-X
Base fisica. Camp d“aplicacié.

12.- INTRODUCCIO A LA CRISTAL.LOQUIMICA

L’enllag quimic com a criteri de classificacié de cristalls.
Forces d’atraccié i de repulsié. Enllagos forts i enllagos
residuals.

13.- CRISTALLS METAL.LICS
L’enllag¢ metal.lic. Empaquetaments compactes. Calcul de factors
d“ocupacié. Coordinacié i poliedres de coordinacid.

14.— CRISTALLS l1UNICS

L’enilag ionic. kEnergia reticular. La constant de Madelung.
kEstructures 10oniques mes 1mportants. La regla dels radis. Les
regles de Pauling.

1o.= URISLIALLS CUVALENIS.
L'enilac covalent. KEstructures covalents mes importants.

16.— CLRISTALLS MULECULAKS

Les ftorces .residuals com a responsables de la cohessio dels
cristalls moleculars. lorces de cohessio 1nterparticula i
intraparticula. estudi d”algunes estructures importants.

17.- ESTRUCTURES PARACRISTAL.LINES
Introduccié. Polimers. Cristalls liquids. Vidres.

18.— ISOMORFISME I POLIMORFISME.

Introduccié. Estabilitat de 1les fases. Solucions solides.
Aspectes termodinamics i estructurals del polimorfisme.
Transicions de fase.
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