CRISTAL-LOGRAFIA PER A QUIMICS UAB  CURS 2005-2006

Professor: Dr. Joan F. Piniella

1. INTRODUCCIO
Breu historia de la cristallografia. Definicio i objectius de la cristal-lografia. Parts de la
cristal-lografia. Relacié amb altres ciéncies. '

CRISTAL-LOGRAFIA GEOMETRICA

2. TEORIA RETICULAR

El medi cristal-li. Propietats basiques i definidores del medi cristal'li. Abstracci6 del medi cristal-li.
Xarxa directa (o real). Fileres reticulars. Plans reticulars. [ndexs de Miller. Espaiat reticular.
Densitats reticulars. Volum de la cel-la. Matriu métrica. Xarxa reciproca (espai dual). Relacions
entre la xarxa reciproca i la xarxa directa. Calculs reticulars. Multiplicitat. Xarxes primitives i
xarxes multiples. Els set sistemes cristal-lins. Transformaci6 de sistemes de referéncia.

3. MORFOLOGIA
Matéria monocristal-lina i policristal-lina. Lleis d'observacié morfologica. Concepte de zona.
Calculs numeérics relacionats. Goniometria.

4. SIMETRIA PUNTUAL

Simetria finita i infinita. Operacions de simetria. Elements compostos de simetria. Teoremes de les
operacions finites de simetria. Representacié matricial d'operadors de simetria. Projecci6
estereografica. La simetria en un medi periodic. Els grups puntuals. Deducci6 i representacio.
Notacié6 de Hermann-Mauguin i notacié de Schoenflies. Grups puntuals no cristal-lografics.
Simetria molecular.

5. XARXES CRISTAL-LINES
Introduccié. Xarxes bidimensionals. Simetria puntual de les xarxes bidimensionals. Xarxes de
Bravais. Simetria puntual de les xarxes de Bravais i relacié amb els sistemes cristal-lins.

6. SIMETRIA ESPACIAL
Elements de simetria amb translacié. Feixos d'elements de simetria. Grups espacials de simetria.
Deducci6. Notaci6. Multiplicitat. Posicions equivalents. Posicions generals i especials.



CRISTAL-LOGRAFIA DE RAIGS X

7. ELS RAIGS X ,
Produccié de raigs X. Espectre continu i discontinu. Interaccié dels raigs X amb la matéria.

8. DIFRACCIO DE RAIGS X ,
Condicions geométriques de difraccid. Equaci6 de Laue, construccié d'Ewald, llei de Bragg.
Intensitat de difracci6. Extincions sistematiques. Llei de Friedel. Grups de Laue. Determinaci6 del
grup espacial de simetria.

9. DETERMINACIO DE L'ESTRUCTURA CRISTAL-LINA
Concepte de determinaci6 d'estructura. Factor d'estructura i densitat electronica. El problema de les
fases. Utilitat de la determinacio6 d'estructures cristal-lines.

10. DIFRACCIO DE POLS
Introduccié. La cambra Debye-Scherrer. El difractometre de pols. La difraccié de pols com a
técnica analitica. E1 Powder Data File.

11. FLUORESCENCIA DE RAIGS X
Base fisica. Camp d'aplicaci6. Analisi quantitativa.
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ADRECES ELECTRONIQUES D’INTERES

La web de cristal-lografia, ‘de Mirius Vendrell, professor de la UB
http://161.116.85.21/crista/index_cat.htm

Curs de cristal-lografia de la UNED
http://www.uned.es/cristamine/inicio.htm

Departament de Cristal-lografia del Instituto de Quimica-Fisica Rocasolano del CSIC
http://www xtal.igfr.csic.es/Cristalografia/index2.html|

KALL programa per fer dibuixos periddics bidimensionals
http://www]1 1.uniovi.es/ngec/

MINCRYST, base de dades de minerals, amb les estructrures cristal-lines, entre altres dades
http://database.iem.ac.ru/mincryst/

Morfologia cristal-lina, simetria, sistemes...
http://webmineral.com/crystall.shtml

Propiedades de los cristales, d’aquestes propietats no en parlarem!
http://www.elmistico.com.ar/ocultismo/propiedades_de_los cristales.htm






