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Prerequisits
Aquesta assignatura no té prerequisits oficials establerts per a ser cursada.

De tota manera cal recordar, i si cal repassar, els coneixements adquirits anteriorment en Matematiques,
Fisica i Quimica.

Més en particular, cal recordar i saber aplicar lo aprés en:
1- Formulacié Quimica

2- Valéncia i tipus d'enllag entre atoms

3- Calcul matricial

4- Calcul vectorial

Sense un nivell basic d'aquests temes no es pot accedir a I'estudi de la cristal-lografia i per aixd es recomana
recuperar lo estudiat en el batxillerat i al primer semestre de Geologia. En cas que no s'haguéssin cursat els
punts 1 a 4 indicats anteriorment s'aconsella seguir algun curs durant I'estiu, o bé abordar I'estudi d'aquests
punts de manera autodidacte.

D'altra banda convé destacar que I'aprenentatge i I'aplicacié de la Cristal-lografia en I'estudi dels minerals,
requereixen esforg, concentracio i treball.

Objectius

Es tracta d'una assignatura basica de primer curs, amb aplicacions directes a la Mineralogia de segon curs i
posteriorment a la Petrologia i altres matéries.

En consequiencia, els objectius son:

I. Adquirir un coneixement basic sobre:



1 - el reticle cristal‘li i la seva descripcido matematica, com a base per a la descripcié de les estructures
cristal-lines dels minerals

2 - la simetria cristal-lina i la seva descripcié matematica, com a base per a la descripcio de les estructures
cristal-lines dels minerals

II. Conéixer les bases necessaries de la difraccio dels Raigs X pels cristalls, per a poder aplicar aquesta
técnica en I'assignatura de Mineralogia de segon curs.

II. Adquirir visié espacial de les estructures cristal-lines i la seva simetria
IV. Saber efectuar tasques senzilles amb software propi de la Cristal-lografia

V. Tenir les bases per a poder relacionar les propietats fisiques de la matéria amb la seva estructura

Competencies

® Aprendre i aplicar a la practica els coneixements adquirits i resoldre problemes.
® Relacionar les propietats fisiques de la matéria amb la seva estructura.
® Treballar amb autonomia.

Resultats d'aprenentatge

1. Aprendre i aplicar a la practica els coneixements adquirits i resoldre problemes.
2. Relacionar les propietats fisiques de la matéria amb la seva estructura.
3. Treballar amb autonomia.

Continguts
Classes de Teoria
I. Introduccié

Breu historia de la Cristal-lografia. Estats de la mateéria. "El cristall per fora i el cristall per dintre". Objectius de
la Cristal-lografia. Relacié amb altres ciéncies.

Bibliografia, pagines web.
Il. Teoria Reticular |

Mateéria i estructura cristal-lina. Triple periodicitat. Cel-la fonamental. Coordenades atomiques. Els 7 tipus de
cel-les. Volum de la cel-la.

Vectors de translacio. Nusos. Reticle. Abstraccié del medi cristalli.

Propietats de la matéria cristal-lina: periodicitat, homogeneitat, anisotropia, simetria.

Fileres reticulars, index de Miller [uvw]. Plans reticulars, index de Miller (hkl), espaiat reticular.
Densitats reticulars: d'una filera, d'un pla. Relacié amb les arestes i les cares dels cristalls.
Les 14 xarxes (reticles) de Bravais. Cel-les primitives i cel-les multiples.

Matriu meétrica. Aplicacio al calcul del producte escalar: modul d'un vector, distancia entre dos punts (atoms)
de la cel-la.

lll. Morfologia Cristal-lina

Mateéria policristal-lina i matéria monocristal-lina, poliedres cristal-lins.



Les lleis d'observacio: la llei dela constancia dels angles, la llei de Hally, la llei de simetria.
Projeccio estereografica dels poliedres cristal-lins.

IV. Simetria Puntual

Definicio de simetria. Simetria Puntual i Simetria Espacial. Elements i operacions de simetria.
Tipus d'operacions: rotacions, reflexions i inversions. Rotacions possibles en el medi cristal-li.

Tipus d'elements de simetria: eixos de rotacio, pla de reflexid, centre de inversié i eixos de rotacié-inversio.
Nomenclatura, ordre (multiplicitat), simbol grafic i projeccid estereografica dels diferents elements de simetria
puntual.

Definicié de grup puntual de simetria. Els 32 grups puntuals de simetria, la seva projeccié estereografica i la
seva classificacio en 7 Sistemes Cristal-lins. Relacio Sistemes Cristal-lins - cel-les fonamentals.

Multiplicitat dels Grups Puntuals. Tipus de posicions: generals i especials. Formes cristal-lines. Estudi de la
simetria de poliedres cristal-lins ideals.

Expressio matematica de les operacions de simetria més senzilles. Combinacié d'operacions de simetria i
combinacio d'elements de simetria.

V. Simetria Espacial

Definicio. Interaccio translacié - simetria puntual. Repeticid dels elements de simetria. Nous elements de
simetria: eixos helicoidals i plans de lliscament; .

Eixos helicoidals. Els onze tipus d'eixos helicoidals: notacio, ordre, simbol grafic i projeccié ortogonal.
Exemples en estructures cristal-lines reals.

Plans de lliscament. Notacio, ordre, simbol grafic i projeccié ortogonal dels principals tipus de plans de
lliscament. Exemples en estructures cristal‘lines reals.

Canvis de coordenades en simetria espacial.

Notacié i multiplicitat dels grups espacials.

Posicions generals i posicions especials (posicions de Wyckoff ).
Exemples d'obtencioé del grup espacial a partir de les coordenades atdmiques d'estructures reals.
La simetria espacial a les Taules Internacionals de Cristal-lografia.

VI. Difraccié de Raigs X pels cristalls

Introduccio. Les ones electromagnétiques i els raigs X.

La llei de Bragg.

El difractometre i el diagrama de difraccié de pols cristal-lina. Exemples.
El Powder Diffraction File.

Classes de Practiques

(I'ordre de les practiques pot canviar, principalment les que es realitzen a I'aula de informatica)

Practica | Projeccié d'estructures cristal-lines



Practica ll Fileres i plans reticulars

Practica lll Apilaments compactes

Mﬁt cqc.oalela Matriu métrica i aplicacions

discussions amb els estudiants i resolucié d'exercecis i problemes.
Practica V - Informatica Representacio en 3D de diverses estructures cristal-lines de
Les sessions de practiques es desenvolupen per grups (previsiblement 3), en un espai de taules amplies on

dipformatica utilitzant software cristal-lografic. Els estudiantdeRsoSEREAIN§HRY aBtrepanY GesAP e i a
terrﬁae(.:tf:cl professor ajuda, resol dubtes en grup o personalment i dona el resultat correcte de la practica, ja

Eltrabalavionem dediastudiant consisteix en treballar ell persanalmentdotstisiaspeatesspianteiate @ taeiaiorma
tant a les classes de teoria com a les sessions practiques; per aixd disposa d'apunts de classe, de material de

I'abast a les aules del servei d'informatica, ja sigui programari lliure d|sPon|bIe a

ht&) %té%aartaments uab cat/geologla/PSG) Sense aquest tsréP) 'apg}?on%ll Hgbea '3 ssriF) geal‘%é: '85 7,
coneixemen . nveniéncia d'
les classes (teoria i practiques), ja que no és facil iniciar-se en la matéria sense |'orientacié i la pauta que el

proféssiendiina a classe. Simetria Espacial: funcionament de diversos elements de sil

Esreati | . et det spositius mobitsQui -

desenvolug)(ada per professorat del Departament de Geolo%l
Practica

?graflcs iamb |

imetria Espacial: analisi de la simetria espacial de diverses

Es realitzaran controls d'assisténcia a classe: a teoria seran controls aleatoris i a practiques es faran controls

sistematics. L'assisténcia a practiques és obligatoria, eﬁzﬁgé% g(&ls ﬁ&%"dj@%tﬁaﬁ%Pﬁé'%ﬂr?e%rt‘sfé‘é}%&g?J‘é?a difr

préciigues xealitzades el curs o cursos anteriors.

El CampusVirtual s'utilitza com-a-medi-de-comunicacié-amb-l'alumne-i-és-eHloc-on-s'hi-dipositen-els-guions
de les practiques, material especific de consulta, guions de les classes de teoria, qualificacions, etc. Els
guions de les classes de teoria constitueixen una base per a les classes, perd en cap cas substitueixen
I'assisténcia a classe.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de practiques 25 1 1,2,3

Classes de teoria 26 1,04 1,2

Tipus: Autonomes

Treball Autdonom 91,5 3,66 1,2,3

Avaluacio

L'avaluacio de I'assignatura compren l'avaluacié continuada i I'examen final.



L'avaluacio continuada comprén dos examens parcials, el primer dels quals es preveu per a principis d'abril i
el segon cap a finals de maig. El pes relatiu de cadascun d'aquests parcials en la nota final dependra del
desenvolupament del curs i de les dates dels parcials. En qualsevol cas, el pes de cadascun d'ells no podra
estar per sota del 40% ni per sobre del 60% de la qualificacié global. L'avaluacié continuada també pot
incloure I'avaluacio d'alguna entrega, ja sigui alguna practica, exercici, treball o qliestionari plantejat a classe.

Es pot aprovar lI'assignatura per avaluacié continuada sense necessitat de presentar-se a I'examen final.
En aquest cas cal que es compleixin les tres condicions seguents:

1) haver obtingut una qualificacio global no inferior a 5 punts
2) haver obtingut un minim de 3,5 punts en cadascun dels dos parcials

3) no haver faltat a practiques més d'una vegada (s'entén sense una causa de forga major que avaluaria el
professor donat el cas, i amb la documentacié que es pogués requerir). Aquest requisit s'aplicara de manera
diferent als estudiants repetidors, en funcio de les practiques realitzades el curs o cursos anteriors.

L'examen final constitueix la oportunitat de recuperar un dels parcials o tots dos en cas de tenir una
qualificacid inferior a 3,5 punts. De tota manera també és pot recuperar algun dels parcials o tots dos amb la
intencio de millorar la nota. Tant en un cas com en l'altre, s'ha de tenir en compte:

- si la nota de recuperacio és superior a la inicial, es tindra en compte la nota de recuperacio

- si la nota de recuperacié és inferior a la inicial, es fara la mitjana de les dues és a dir: (nota inicial + nota
recuperacio) / 2

L'anterior punt 3) s'aplica també com a condicié necessaria per a aprovar I'assignatura, amb
independéncia que es faci o no I'examen final de recuperacié

Activitats d'avaluacio

Resultats

d'aprenentatge

Examen final: recuperacio Parcial 1 i El pes de cada parcial pot variar entre 3,5 0,14 1,2,3

recuperacio Parcial 2 un 40% i un 60%

Parcial 1 minim 40%, maxim 60% 2 0,08 1,2,3

Parcial 2 minim 40%, maxim 60% 2 0,08 1,2,3
Bibliografia

* Cristal-lografia. Teoria Reticular, Grups Puntuals i Grups Espacials

SALVADOR GALI MEDINA, Edicions de la Universitat de Barcelona

Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Cel'les, sistemes cristal‘lins, projeccié estereografica, simetria puntual, simetria espacial.

* International Tables for Crystallography. Volume A: Space-Group Symmetry (teaching edition)

T. HAHN, editor, The International Union of Crystallography, D. Reidel Publishing Company



Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Simetria espacial.

* Introduction a la Cristallographie et a la Chimie Structurale
M. VAN MEERSSCHE et J. FENEAU-DUPONT, Oyez
Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Cel'les, sistemes cristal‘lins, projeccié estereografica, simetria puntual, simetria espacial; Difraccié de raigs X
(extensa); Cristal-loquimica; Defectes (incloent macles).

* An Introduction to Crystal Chemistry

R.C. EVANS, Cambridge University Press
Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE
Cristal-loquimica, basic

- Estructura atébmica y enlace quimico
JAUME CASABO | GISPERT, Editorial Reverté
Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE
Focalitzat en I'enllag, conté també Cristal-loquimica (extensa) i una mica de defectes.
- Introduction to Mineral Science

A. PUTNIS, Cambridge University Press
Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Complementari: llibre de mineralogia, amb introduccié a la cristal-lografia, i que conté informacié moderna en
el camp de les tecniques i els defectes

- Crystallography

WALTER BORCHARDT-OTT, Springer Verlag

Biblioteca Facultat de Ciéncies i ETSE

Celles, sistemes cristal‘lins, projeccio estereografica, simetria puntual, simetria espacial; una mica de difraccio
de raigs X; Cristal-loquimica; Defectes.

Pagines web

http://departaments.uab.cat/geologia/PSG Accés a programari desenvolupat pel professorat de I'assignatura

https://play.google.com/store/apps/details?id=aax.uab.quiztallography&hl=ca App per a mobils:
Quiztallography

http://www.iucr.org International Union of Crystallography

http://www.iycr2014.org/learn 2014: any internacional de la cristal-lografia

http://www.iucr.org/education/pamphlets Teaching pamphlets

http://reference.iucr.org/dictionary/Main_Page Diccionari de cristal-lografia



http://www.iucr.org/
http://www.iucr.org/education/pamphlets
http://reference.iucr.org/dictionary/Main_Page

http:/it.iucr.org/ International Tables for Crystallography, accés només al campus

http://www.xtal.igfr.csic.es/Cristalografia/ Instituto de Quimica Fisica Rocasolano

http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php American Mineralogist Crystal Structure Database

http://www.univ-lemans.fr/enseignements/physique/02/cristallo/cristal.html

http://pros.orange.fr/carine.crystallography/

Universitat de Cambridge:

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/atomic-scale-structure/single1.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/stereographic/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/miller_indices/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/xray-diffraction/index.php

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/crystallographic texture/texture measaurement.php



http://it.iucr.org/
http://www.xtal.iqfr.csic.es/Cristalografia/
http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php
http://www.univ-lemans.fr/enseignements/physique/02/cristallo/cristal.html
http://pros.orange.fr/carine.crystallography/
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/atomic-scale-structure/single1.php
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/stereographic/index.php
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/miller_indices/index.php
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/xray-diffraction/index.php
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/crystallographic_texture/texture_measaurement.php

