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CRISTALOGRAFIA

Fundamentos y Aplicaciones

+ Complementos de Cristalografia

Florencia Di Salvo | Sebastidn Suarez
Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica, FCEN, UBA



m Dias y Horario

Lunes y Miércoles de 9 a 12:00 hs.

TEORICO-PROBLEMAS: Aula Seminario RFP, INQUIMAE, 3er piso (lado rio)
LABORATORIO: Laboratorio de difraccion de Rayos X de monocristal (T44 INQUIMAE,
3er piso (lado rio)

COMIENZA: Lunes 14 de agosto
FINALIZA: Miercoles 22 de noviembre

m Modalidad de las clases

Clases tedricas, de problemas y clases de laboratorio

CLASES TEORICAS: presentaciones de powerpoint
CLASES de PROBLEMAS: guias de ejercicios
CLASES DE LABORATORIO: guias de laboratorio



m Cronograma
CFyA

CC

Lunes Miércoles Lunes Miércoles
14/8 16/8 — — —
Analisis de resultados, evaluacion de la calidad de los INICIO MODULO 2. Ap!l_ca_mones I D_|fracc:|on de
rayos X de polvos. Andlisis de Materiales, Uso de

INICIO MODULO 1. generalidades del curso

Introduccion histérica de la difraccion la y Cristalografia

Interacciones Quimicas

Solidos Cristalinos — Ejemplos practicos
Ingenieria Cristalina: Polimorfos, Solvatos, hidratos,
Co-cristales y Sales

datos reportados. Validacién

Base de Datos.

910

11110

Aplicaciones 2: Cristalografia de Proteinas.

Introduccién a Técnicas Calorimétricas

21/8 23/8
Introduccién al uso del programa Mercury —
FERIADO visualizacién de interacciones, analisis de fases 16/10 18/10
cristalinas, analisis de propiedades. Problemas: Guia Espectroscopia IR y Raman
' M FERIADO
Interacciones y Cristaliz
28/8 30/8 23/10 25/10
Casos de Estudio: Introduccion a la microscopia éptica. Analisis de

Cristalizacién y Crecimiento de Cristales

. TP1: Cristalizacién y crecimiento cristalino

ejemplos de aplicacion de la
Ingenieria Cristalina/Quimica Estructural

material cristalino y manipulacion de cristales.
Adquisicién de Datos DRX monacristal

30/10

111

4/9

6/9

Simetria en Cristales II: El estado cristalino, redes y

TP4: Microscopia. Analisis de material cristalino
TP5: Adquisicién datos en DRX Monocristal y Polvo

TP6 - Busqueda en Base de Datos CSD
Analisis en Mercury

Simetria en Crlstzlifnselt:riI:IeTrir:ltaolzg Operaciones de celdas elementales. 6111
P Problemas: Guia Simetria Repaso General CONSULTAS PARA EL PARCIAL
11/9 13/19 1311 15/11
Direcciones v planos cristaloaréficos Difraccién, Dispersion de Ondas. Red Reciproca, Parcial escrito MODULO 1y MODULO 2 CONSULTAS y ARMADO DE LA PRESENTACION
. yP graticos. extinciones sistematicas, factor de estructura y factor 20111 22111
Problemas: Guia de Redes Cristalinas - . -
atomico. FERIADO Presentacion oral de datos experimentales
18/9 20/9 (grupal)

TP2: Difraccién
Problemas: Guia Difraccion.

Difraccion, Esfera de Ewald.
Generacion de rayos X,

25/9

2719

Problema de las Fases, Resolucion de estructuras
cristalinas, Refinamiento de estructuras cristalinas

TP3: Resolucion y refinamiento de estructuras
cristalinas, utilizacién de software WinGX y Olex2
Problemas: Guia Resolucién y Refinamiento

m Contactos y material de la materia

Florencia Di Salvo: flor@qgi.fcen.uba.ar

Sebastian Suarez: seba@qi.fcen.uba.ar

Guias, clases tedrica y de laboratorio: http://cristalografia.gi.fcen.uba.ar/

Material adicional (papers, libros y programas): carpeta de DROPBOX compartida



mailto:flor@qi.fcen.uba.ar
mailto:seba@qi.fcen.uba.ar
http://cristalografia.qi.fcen.uba.ar/

m Programa

1. Estructura molecular. Tipos de sdlidos. Interacciones intermoleculares.

Redes cristalinas, elementos y operaciones de simetria en solidos
cristalinos.

2. Obtencion y analisis estructural de sdlidos cristalinos: Cristalizaciéon y
Crecimiento cristalino. Propiedades diferenciales de los solidos cristalinos:
Ingenieria Cristalina de Polimorfos, Solvatos, Cocristales y Sales.

3. Técnicas de caracterizacion de solidos cristalinos: Difraccion de Rayos X de
monocristal

@ Regimen de aprobacion

Parcial tedrico practico Presentacion oral grupal de datos
Informes para completar y entregar experimentales
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m Objetivos y metas

- e

Cristalografia ‘

= Dotar de los conocimientos y herramientas basicas requeridas para la obtencion

de sdlidos cristalinos
= Que el estudiante adquiera conocimientos basicos sobre cristalografia

= [Introducir la problematica de la obtencidn de cristales



m Objetivos y metas

Generacion de Monocromacion y Incidencia sobre la
Rayos X Colimacion muestra

Cristalografia de rayos X

. By Medicion de
Seguridad Patron de Difraccion ’Estruct.ura »
Patron de Difraccion

m Aplicaciones y derivaciones de los contenidos:
Difraccion de rayos X de monocristal de proteinas
Difraccion de rayos X de polvos aplicado a materiales
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m Objetivos y metas

Complementos de
Cristalografia:
Determinacion

estructural por DRX

monocristal
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m Objetivos y metas

Complementos de
Cristalografia:
Determinacion

estructural por DRX

monocristal

m Marco tedrico para encarar el esquema “practico” propuesto
m Cristalografia y la difraccion de rayos X de monocristales de moléculas pequenas.
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m Objetivos y metas

COLECTAR LOS DATOS PROCESAR LOS DATOS
DE DIFRACCION DE DIFRACCION

PYASP
CAAUsers\Flor\Documents\TRAB... JODA, OS

C1gH12N204

c=10. 12.99(7)
PRED
e

VALIDAR Y CHEQUEAR LA
ESTRUCTURA -

INTERPRETAR LOS RESULTADOS

Table 4 Bond Lengths for PYASP.
AtomAtom| Length/A | |AtomAtom| Length/A

Cl12 1.516(4)||C9 [N3 1.4%0(4)
N3 1.503(3)[|C10 [C12 1.512(4) -
C3 1.542(4)]|C10 |O0AA] 1.296(5) schma,

C14 1.318(6)|[C10 |O1AA] 1.152(5)
C15 1.316(6)|C13 [C14 1.378(5),
c9 1.509(4)|C15 [Cl16 1.380(5)

C13 1.378(5)|j01 (C3 1.255(4)|
C16 1.368(5)| 02 |C3 1.236(4)

PREPARAR
FIGURAS Y TABLAS

Archivo cif

COMUNICAR LOS
RESULTADOS
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