Il Escuela de la Asociacion Argentina de Cristalografia
Buenos Aires, 18 - 22 de octubre de 2010.

Lall Escuelade Cristalografia de la AACr se desarrollara en Buenos Aires, entre
los dias 18y 22 de octubre de 2010, como evento satélite de la VI Reunion Anual
de la AACr, y estara dedicada fundamentalmente a la resolucion de estructuras
cristalinas y moleculares por cristal Uunico, como forma de promover en la
comunidad cristalografica el uso del equipamiento de ultima generacion
recientemente recibido (y ya en pleno funcionamiento), instalado en la
Universidad de La Plata (Laboratorio LANADI) y la Universidad de Buenos Aires
(Instituto INQUIMAE).

Laescuelatendraunamodalidad tedrico-practica, con las mafianas dedicadas al
desarrollo de los fundamentos teoricos pertinentes, a cargo del Dr. Oscar Piro
(UNLP, CONICET) mientras que las tardes se dedicardn a la resolucion de
problemas préacticos bajo al supervision de los Drs. Ricardo Baggio (CNEA) y
Daniel Vega (CNEA, UNSAM).

Dado el caracter intensivo de la escuela, se ha gestionado ante la Universidad
Nacional de San Martin la emision de los certificados correspondientes para
aguellos estudiantes que lo aprueben y asi lo requieran. De esta manera, podran
tramitar en sus respectivas universidades la asignacion de puntaje como materia
optativa o de post-grado.

CRISTALOGRAFIA ESTRUCTURAL
18-22 de octubre, 2010

OBJETIVO:

Que el estudiante adquiera conocimientos bésicos sobre cristalografia y
difraccidon de rayos X de monocristales. Introducir al estudiante en la
probleméatiac de la resolucién y refinamiento de estructuras cristalinas,
despertando su particular interés por esta area de la ciencia.

DOCENTES A CARGO:
Dr. Oscar Piro (UNLP, CONICET)
Dr. Ricardo Baggio (CNEA)

CARGA HORARIA Y DURACION:

Carga horaria: 80hs.

Duracion: 5 dias

Modalidad: 4 horas de clases tedricas por las mafianas y 4 horas de clases practicas
por la tarde durante toda la semana.

EVALUACION (Optativa):
Evaluacion final por exposicion oral.



PROGRAMA:

Simetria de los cristales

Grupos de simetria translacional y puntual.

Redes de Bravais. Sistemas cristalogréficos.

Clases cristalograficas. Grupos espaciales.

Planos cristalinos: indices de Miller.

Representacion de propiedades cristalofisicas mediante series de Fourier. Red
reciproca.

Fisica de los rayos-X
Generacion y propiedades de rayos-X.
Fuentes de rayos-X: tubos, anodo rotatorio, radiacion sincrotronica.

Dispersién de rayos-X por atomos y sélidos

Dispersion coherente de rayos-X por atomos. Factor de forma atdmico.

Difraccion de rayos-X por cristales. Factores de estructura. Problema de las fases.
Simetria de los factores de estructura: Grupos de Laue.

Extinciones sistematicas: Determinacidn de grupos espaciales.

Coleccion, reduccion y correccion de datos de difraccion.

Resolucion, desarrollo y refinamiento de estructuras cristalinas
Método de Patterson.

Métodos de Fourier.

Método de reemplazo isomorfo en macromoléculas.

Elementos de Métodos Directos. Ecuacion de Sayre.

Determinacion de fases. Distribucion de fases de tripletes individuales.
Informacién multiple de fases de tripletes: Férmula de las Tangentes.
Método de adicion simbdlica.

Método de multi-soluciones.

Refinamiento del modelo estructural por métodos de cuadrados minimos.

Aplicacién a laresolucién de estructuras de moléculas pequefias por difraccién
de cristal unico.

Resolucion:

Estructuras con algun atomo pesado (Ej. Complejos de coordinacién). Aplicacion de
Método de Patterson y Métodos Directos.

Estructuras con atomos livianos solamente (Ej. Estructuras organicas). Aplicacién de
Métodos Directos.

Ejemplos de casos triviales y otros problematicos.

Completitud y Refinamiento por cuadrados minimos:

Ejemplos de casos triviales y analisis de algunos problemas frecuentes (desorden, etc)

Software a usar:

Comercial: plataforma de programas de BRUKER

XPREP (procesamiento inicial de datos, determinacién de Sistema Cristalino y Grupo
espacial)

XP (Gréafica interactiva y calculo de parametros derivados)

Libre: plataforma WINGX, incluyendo la Suite de programas



SHELXS97 (resolucion)

SHELXL97 (completitud y refinamiento)

PLATON (calculo de parametros derivados y evaluacion de resultados)
ORTEP (Gréfica)
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