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DATOS GENERALES

Breve descripcion

El MAdulo Il - Cursos de especializacion, del que forma parte esta asignatura, incluye una
seleccién de asignaturas en temas especializados que permitiran al alumno disefiar, con la
ayuda de su tutor, el conjunto de conocimientos y habilidades que mejor se adapten a sus
expectativas investigadoras o laborales. El alumno debera cursar un total de 6 ECTS en este
madulo.

Varias de las asignaturas ofertadas en este médulo se imparten en forma de cursos intensivos
internacionales de una semana de duracién abiertos a estudiantes no inscritos en el Master, con
el objetivo de diversificar y enriquecer el entorno de formacion de los estudiantes con un mayor
namero y variedad de profesores y comparieros (futuros colegas y colaboradores).

Por la naturaleza de la ensefianza en este médulo, las asignaturas, en especial las que se
corresponden con cursos internacionales, se impartiran en diferentes ubicaciones, incluyendo
laboratorios extranjeros cuando la especificidad del tema asi lo imponga (por ejemplo, la
asignatura de "Cristalografia en grandes instalaciones"). La oferta de asignaturas, asi como el
namero maximo de estudiantes en cada asignatura y el minimo necesario (en su caso), se fijaran
y comunicaran anualmente. Algunas de las asignaturas correspondientes a cursos
internacionales tendran periodicidad bianual.

La asignatura de Densidades electrénicas pretende abordar la conexion entre los resultados
gue puede proporcionar el experimento de difraccién de rayos X y las propiedades quimicas de
las substancias, como pueden ser las interacciones que permiten su organizacion en sistemas
complejos, su funcion bioldgica, mecanica, éptica o catalitica, o su capacidad de producir
reacciones quimicas:

e Se exploraran los limites de la difraccion de rayos X de monocristal para el estudio de las
propiedades moleculares, con especial énfasis en el estudio de los estados excitados.

¢ Se analizaran los métodos complementarios para el estudio de estas propiedades que
proporcionan informacion externa al experimento, que resultara vital en muchos casos
para entender los resultados del experimento de difraccion.

e Se abordara, desde de un punto de vista eminentemente practico, las condiciones
necesarias para obtener las medidas de difraccion con la precision requerida para
obtener una descripcion precisa de la distribucion electrénica en nuestros cristales. Se
prestara especial atencion a los experimentos de difraccién en la region de los 10-20 Ky
a las técnicas e instrumental de trabajo con Helio liquido.

Titulo asignatura
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CONTENIDOS

Contenidos
Los contenidos de la asignatura se estructuran en los siguientes temas:

¢ Difusion de rayos X y neutrones por los atomos: Teoria de la difusion de rayos X. Difusion
resonante de rayos X. Difusién de neutrones.

¢ Efecto de la vibraciéon térmica en la intensidades difractadas: Modos de vibracion
normales en un cristal. Efecto de la vibraciéon térmica en las intensidades difractadas.

¢ Relacion entre los factores de agitacion térmica y la dinamica de red.

¢ El enlace quimico y el formalismo de difusion: Limitaciones del modelo del &tomo
independiente. Modelos de difusién mejorados.

e Métodos de ajuste por minimos cuadrados y su uso en el andlisis de densidades de
carga: Ecuaciones del método minimos cuadrados. Parametros de minimos cuadrados en
el andlisis de densidades de carga. Constricciones fisicas de la densidad electronica.
Afinamiento combinado de datos de Rayos X y neutrones.

e Métodos de Fourier y maxima entropia: Densidades de deformaciéon. Mejora de la
densidad electronica por maxima entropia.

e Particion del espacio y andlisis topoldgico de la densidad de carga: Particion del espacio
basada en la topologia de la densidad electrénica total. Enlace quimico y topologia de la
distribucion de la densidad electronica total.

e Momentos electrostaticos de una distribucion de carga: Momentos de una distribucion de
Cargas. Momentos electrostaticos a partir de los datos experimentales de difraccion.

e El potencial electrostético y la difraccion de rayos X: Evaluacion del potencial
electrostatico y sus derivadas en el espacio reciproco. Evaluacion de las funciones
electrostaticas en el espacio real.

e Densidad de carga en la practica. Herramientas y aplicaciones: Métodos computacionales
para el estudio de densidades de carga. Densidad electrénica en cristales idnicos.

e Densidad de carga en cristales moleculares.

CONOCIMIENTOS PREVIOS REQUERIDOS

Los estudiantes que sigan esta asignatura deben poseer conocimientos de cristalografia basica,
matematicas y computacién, asi como conocimientos elementales de mecdanica cuantica.
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Seran necesarios asimismo conocimientos elementales de quimica y destreza en la utilizacion de
ordenadores personales en entornos Windows o Linux.
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COMPETENCIAS

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 gestién de la informacién
CT4.- Habilidades en las relaciones interpersonales
CT5.- Trabajo en equipo

CT6.- Razonamiento critico

CT7.- Creatividad

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

Especificas

CE4.- Entender y valorar articulos cientifico-técnicos de revistas especializadas en cristalografia
y cristalizacion
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CE19.-Ser capaz de reconocer sistemas ligados por interacciones débiles, de sistematizar el tipo
de interaccion y describir sus pardmetros estructurales y termodindmicos relevantes

CE25.- Comprender los métodos que permiten analizar densidades electronicas a partir de datos
de difraccion

CEZ26.- Saber interpretar los resultados del analisis de la densidad de carga
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PLAN DE APRENDIZAJE

Actividades formativas

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

AF4.- Seminarios.

AF5.- Practicas de computacion y bases de datos.

AF6.- Tutoria individual o grupal.

AF7.- Evaluacion.

AF8.- Clases practicas en laboratorio.

AF9.- Planificacion, realizacion y analisis de experimentos (tutelada).
AF10.- Trabajo autbnomo.

AF11.- Visitas a empresa o centro de investigacion.

AF12.- Trabajo en grupo.

Resultados de aprendizaje
Tras cursar esta asignatura, el alumno debe ser capaz de:

¢ Entender los fundamentos del andlisis de densidades electronicas a partir de datos de
difraccion de Rayos X.

e Ser capaces de llevar a cabo experimentos de difraccion para la toma de datos
apropiados para estudios de densidades de carga.

e Adquirir la capacidad de hacer estudios de densidades de carga e interpretar las
magnitudes derivadas del estudio.

e Conocer los fundamentos del analisis topolégico de la densidad electronica total.

¢ Adquirir la competencia para interpretar los resultados del andlisis topoldgico de la
densidad electronica total.

¢ Lograr la capacidad de manejar, entender y analizar los resultados de los programas de
andlisis de densidades de carga.
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SISTEMA DE EVALUACION

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

¢ Prueba escrita (0%-80%)

Realizacién de practicas y/o cuaderno de practicas (0%-70%)

Realizacion y presentacién de trabajos e informes (0%-50%)

Participacion en seminarios (0%-30%)

Participacién en clase (0%-30%)

Calendario de examenes

Asignatura no ofertada en el curso académico 2015-2016
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PROFESORADO

Profesor responsable
Lahoz Diaz, Fernando José
Profesor de Investigacion

Instituto de Sintesis Quimica y Catalisis Homogénea (ISQCH)
Centro Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

Profesorado

Profesor Responsable de la asignatura
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