28217 CRISTAL-LOGRAFIA

e Tipus d’assignatura: Troncal

o Credits: 6 (Teorics: 3, problemes: 1.5, practics
laboratori: 1.5)

e Departament responsable: Geologia

e Semestre: primer

e Tutories: hores convingudes amb els alumnes

e OBJECTIUS DOCENTS

El curs s'ha centrat fonamentalment en dos aspectes: el primer ha estat el d'adquirir un
coneixement basic que permeti, més endavant, comprendre l'estructura, les propietats
dels diferents materials cristal-lins 1 treure profit dels metodes i1 tecniques de
caracteritzacio cristal-lografica; aquest coneixement basic ha consistit en la descripcio
matematica del reticle cristal-li 1 en l'estudi de la simetria cristal-lina. El segon dels
aspectes ha sigut el d'introduir 1'alumne en la difracci6 dels raigs X pels cristalls amb
l'objectiu de poder desenvolupar, posteriorment, en l'assignatura de caracteritzacio, el
conjunt de técniques de difraccidé tant potents per a la caracteritzacid estructural i
microestructural dels materials.

L'assignatura queda limitada a aquests aspectes pel pla d'estudis de la titulacio.

e CONTINGUTS

1. TEORIA RETICULAR

1.1 El medi cristal'li com un reticle periodic: nusos-vectors de translaci6; cel.la
fonamental; fileres reticulars: index de Miller, densitat; plans reticulars: index
de Miller, seqiiencia, densitat; llei de la constancia dels angles; calcul
morfologic-cristal-lografic.

1.2 Xarxa reciproca: dues definicions; vectors de translacio; iteracid; relacions amb
la xarxa directe: volum cel-la fonamental, vector reciproc perpendicular als
plans, vector directe perpendicular als plans.

1.3 Les catorza xarxes de Bravais: els set tipus de cel-les, matriu métrica; cel-les
primitives i multiples, nusos i vectors addicionals; els set sistemes cristal-lins;
canvi de sistema de referéncia.

Exercicis

2. SIMETRIA PUNTUAL

2.1 Representacio de la simetria puntual: la projeccio estereografica.

2.2 Operacions de simetria puntual: rotacions, inversio, reflexid, rotacio-inversio;
elements de simetria: ordre, representaci6 grafica.

2.3 Grups Puntuals de Simetria: esructura de grup; nomenclatura per sistemes
cristal-lins; representacié grafica; multiplicitat; posicions generals i posicions
especials.

Exercicis

3. SIMETRIA ESPACIAL
3.1 Interaccid translacid-simetria: operacions de simetria amb translacio, eixos
helicoidals, plans de lliscament; feixos d'elements de simetria.



3.2 Grups Espacials de Simetria: estructura de grup; nomenclatura per sistemes
cristal-lins; representacié grafica; coordenades de la unitat assimeétrica;
multiplicitat; posicions generals i posicions espacials.

Exercicis

4. DIFRACCIO DELS RAIGS X PELS CRISTALLS

4.1. Introducci6: descobriment 1 aplicacions de la difraccié; radiacid
electromagneética; obtencid de raigs X: tubs classics, anode rotatori, sincrotro.

4.2. Geometria de la difraccio: triangle de difraccio; vector de difusié; equacions de
Laue; plans reticulars en la difraccio; llei de Bragg; esfera d'Ewald.

4.3. Factor d'estructura: amplitud de les ones difoses per un cristall; factor de
difusiod atomica; calcul del factor d'estructura.

4.4 Extincions Sistematiques

4.5 Introducci6 a la difraccid6 de pols: esfera d'Ewald, conus de difraccio;
difractometre de pols standard: orientaci6 preferencial; aplicacions de la
difracci6 de pols: identificacio (fitxes PDF); textura; determinacido de
parametres cristal-lins.

Exercicis

PROBLEMES:

Donat que no hi havia diferenciacié d'horari entre les classes de teoria i problemes
(sessions conjuntes d'hora i mitja), s'han anat desenvolupant i resolent una série
d'exercicis o problemes a classe; a més, es varen entregar problemes complementaris
a resoldre per part dels alumnes, que es corretgien en les sessions de tutories.

PRACTIQUES
S'han dut a terme 4 practiques en 6 sessions de tres hores cadascuna:

1. Simetria Puntual: estudi dels diferents elements de simetria puntual, els grups
puntuals de simetria i la seva projecci6 estereografica; s'han utilitzat models de
formes cristal-lines, de fusta.

Lloc: aula C2/-157 (3 sessions).

2. Introduccié al programa CaRine Crystallography: radis ionics 1 atomics;
coordinaci6; representaci6 de diverses estructures cristal-lines.
Lloc: aula d'informatica de I'ETSE (1 sessid).

3. Estudi de les dues estructures de la perovskita BaTiO;: cubica: representacio de
l'estructura, coordinacio; tetragonal: rerpesentacid, determinacié del grup
espacial; comparacié de les dues estructures. Relacions ferroelectricitat-
estructura. Simulacié del diagrama de difraccié de pols de les dues fases i
comparacio. Estudi de la perovsquita CaTi0s.

Us del programa CaRine i de les fitxes del Powder Diffraction File.
Lloc: aula d'informatica de 'ETSE (1 sessi0).

4. Difraccio de pols d'estructures simples: NaCl, KCl, CsCl, ZnCl; calcul del factor
d'estructura; deduccid de les ectincions sistematiques; multiplicitat de les
reflexions. Comparaci6é dels calculs amb els diagrames de difraccié simulats
(CaRine). Lloc: aula d'informatica de I'ETSE (1 sessi0).



e AVALUACIO

S'ha realitzat un examen eminentment practic, sobre els diferents aspectes
desenvolupats a l'assignatura: calcul cristal-lografic, simetria puntual i espacial i
difracci6 de raigs X. L'examen es va dur a terme al seminari A (no a l'aula
d'informatica). L'avaluaci6 s'ha fet en base als resultats obtinguts a I'examen.
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