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DATOS GENERALES

Breve descripcion

El objetivo de esta asignatura es el establecimiento razonado sobre parametros estructurales de
interpretaciones cientificas a las propiedades o comportamientos fisicos, quimicos o biolégicos
investigados.
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CONTENIDOS

Contenidos
A) Fundamentos matematicos para la resolucién y refino de estructuras

¢ Lenguajes de programacion de uso comun en Cristalografia (FORTRAN, PYTHON, etc.).

Sistemas operativos Utiles en Cristalografia estructural (Windows y Linux).

e Herramientas matematicas aplicadas al ajuste de variables estructurales.

Estadistica y Cristalografia.

Teoria de errores aplicada a parametros estructurales.

B) Métodos de resolucién de estructuras
¢ |ntegracién de datos experimentales.
* Correcciones necesarias.

e Métodos matematicos de resolucion de estructuras: Métodos directos, Patterson y otros
relacionados.

e Mapas de densidad electrénica aplicados a la resolucién estructural.
* Refino estructural.

e Parametros de desplazamiento térmico. Movimiento molecular.

e Andlisis de la estructura absoluta y de la quiralidad molecular.

¢ Fendmenos de dispersién anémala.

e Programas para la resolucion y refino estructural.

C) Validacion y analisis de estructuras cristalinas
¢ Validacion de estructuras.
¢ Criterios y software de validacion.

¢ Bases de datos en Cristalografia.
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Relacién estructura-actividad a partir de los parametros estructurales.
Fuentes bibliograficas estructurales.
Uso legal de la informacion Cristalografica.

Patentes.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE Y DE FORMACION

Generales

CG1.- Capacidad de analisis y sintesis

CG2.- Resolucion de problemas

CG3.- Trabajo en un equipo de caracter interdisciplinario

CGA4.- Trabajo en un contexto internacional

CG5.- Aprendizaje y trabajo autbnomos

CG6.- Capacidad de aplicar los conocimientos tedricos en la practica

CG7.- Capacidad de elaboracion y transmision de ideas, proyectos, informes, soluciones y
problemas

CG8.- Capacidad de organizacion y planificacion

CG9.- Capacidad de entender el lenguaje y propuestas de otros especialistas

Transversales

CT1.- Comunicacion oral y escrita

CT2.- Conocimiento de lenguas extranjeras

CT3.- Capacidad de gestion de la informacion
CT4.- Habilidades en las relaciones interpersonales
CT5.- Trabajo en equipo

CT6.- Razonamiento critico

CT7.- Creatividad

CT8.- Uso de Internet como medio de comunicacion y fuente de informacion

Especificas

CE4.- Entender y valorar articulos cientifico-técnicos de revistas especializadas en cristalografia
y cristalizacién
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CES8.- Ser capaz de definir experimentos optimizados de difraccion y metodologias éptimas de
recogida y proceso de datos

CE9.- Ser capaz de valorar criticamente un experimento de difraccion, la utilidad de los datos
obtenidos y las limitaciones de los mismos

CE11.- Ser capaz de usar de forma autbnoma el software requerido para la resolucién y
refinamiento de estructuras cristalinas

CE12.- Ser capaz de evaluar de forma critica la calidad de los datos estructurales y los
indicadores estadisticos de calidad asociados a la estructura resuelta

CE13.- Comprender y saber aplicar los fundamentos subyacentes a los diferentes métodos de
resolucion estructural
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PLAN DE APRENDIZAJE

Actividades formativas

AF1.- Clases presenciales activas: Combinacion de teoria, problemas cortos, preguntas y
discusion con los alumnos.

AF2.- Talleres de resolucién de problemas.

AF3.- Talleres practicos y demostraciones experimentales en el aula.
AF4.- Seminarios.

AF5.- Practicas de computacion y bases de datos.

AF6.- Tutoria individual o grupal.

AF7.- Evaluacion.

AF10.- Trabajo autbnomo.

AF11.- Visitas a empresa o centro de investigacion.

AF12.- Trabajo en grupo.

Resultados de aprendizaje
Los objetivos planteados para el presente curso seran:

e El alumno debe ser capaz de interaccionar con los equipos de célculo, asociados a
equipos de medida o independientes, con conocimiento suficiente tanto a nivel de
sistema operativo, como en el contexto de usuario de los paquetes de resolucion y refino
estructural.

¢ El alumno debe conocer los criterios estadisticos de calidad para evaluar la bondad de
unos datos experimentales y acometer el método de resolucién estructural apropiado.

¢ El alumno debe conocer los detalles conceptuales y practicos para la extraccion de la
informacién experimental de un proceso de difraccion.

¢ El alumno debe ser capaz de realizar el proceso de resolucion estructural de compuestos
de diferentes tipos, aplicando los programas experimentales mas adecuados.

e El alumno conocerd al final del curso los métodos de representacion estructural y sera
capaz de articular sobre los resultados estructurales una interpretacion de la actividad o
propiedades especificas investigadas.
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¢ Para la normalizacion de los parametros estructurales obtenidos, el alumno debera
adquirir un conocimiento profundo de los tipos de bases estructurales existentes, asi
como de los mecanismos de extraccion de informacion.
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SISTEMA DE EVALUACION

Descripcion del sistema de evalucion
Sistema de evaluacién (ponderacion minimay méaxima %)

¢ Prueba escrita (35%-45%)

Hojas de problemas (5%-10%)

Realizacién de practicas y/o cuaderno de practicas (5%-10%)

Realizacién y presentacion de trabajos e informes (20%-30%)

Participacién en seminarios (10%-20%)

Participacion en clase (5%-10%)

Calendario de examenes

Asignatura no ofertada en el curso académico 2015-2016
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