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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 Difraccién de polvo y métodos de Rietveld pretende ofrecer a los alumnos
un conocimiento fundamental, tanto desde el punto de vista teérico como desde el aplicado, que
les permita extraer la siguiente informacién que hay (o puede haber) en los difractogramas de
polvo:

e Adquirir datos de difraccion con la mayor calidad posible en funcién del problema a
tratar.
¢ (Auto)indexacion de difractogramas (al menos los que sean monofasicos).

¢ Refinamiento de una estructura cristalina partiendo de un modelo estructural
aproximado.

e Familiarizarse con la resolucion 'ab initio' de estructuras cristalinas a partir de datos de
difraccién de polvo para estructuras sencillas.

e Andlisis de fases cuantitativos para muestras que sean mezclas de compuestos
cristalinos.

e Familiarizarse con la extraccion de informacién microestructural a partir de los
difractogramas de polvo de alta resolucién.
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CONTENIDOS

Contenidos

La asignatura se estructura en dos blogues tematicos (teoria y précticas):

a) Difraccion de polvo y el método de Rietveld (clases tedricas)

Aplicaciones cristalogréaficas de la difraccién de polvo.

Indexacion de difractogramas de polvo.

Preparacion de muestras y condiciones de medidas en difracciéon de polvo.
Fundamentos del método de Rietveld.

Descripcion de los indices residuales y la extraccion de intensidades integradas.

Estrategias de afinamiento y descripcion detallada del perfil. Ejemplo de aplicaciones con
el programa FULLPROF.

Introduccion a los métodos de determinacion de estructuras cristalinas ab-initio a partir de
datos de polvo: Ejemplos de aplicaciones del programa de métodos directos XLENS.

Completado del modelo estructural y afinamiento con restricciones geométricas.
Andlisis cuantitativo multifasico por el método de Rietveld.
Andlisis microestructural a partir de datos de alta resolucion.

Bibliotecas de programas y de estructuras. Bibliografia general.

b) Difraccién de polvo y el método de Rietveld (sesiones practicas)

Practicas de indexacién con el programa DICVOLOG6 y otros programas de autoindexacion
incluidos en WinPLOTR/Fullprof. Eliminacién manual del fondo con el entorno gréfico del
programa WinPLOTR.

Uso del programa FULLPROF parte (1): "pattern matching" y extraccion de intensidades.

Uso del programa FULLPROF parte (2): afinamientos monofasicos simple. Uso de un
estandar para la calibraciéon del difractémetro.

Uso del programa XLENS con intensidades extraidas en la practica numero 2. Resolucion
estructural y afinamiento con restricciones.
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Uso del programa FULLPROF parte (3): afinamiento Rietveld de muestras complejas:
datos Cu Ka 1 y radiacion sincrotrén.

Uso del programa FULLPROF parte (4): afinamiento Rietveld de muestras complejas:
datos de difraccion de neutrones.

Uso del programa FULLPROF parte (5): andlisis cuantitativo de mezclas multifasicas y
uso de patrén interno para determinar la cantidad de fase amorfa.

Uso del programa FULLPROF parte (6): andlisis microestructural de fases complejas.
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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 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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CE23.- Ser capaz de combinar datos procedentes de diferentes equipos experimentales

CE33.- Comprender los fundamentos de las técnicas de analisis de datos de difraccion en polvo
y saber utilizar los programas que las implementan

CE34.- Comprender los fundamentos metodolégicos del refinamiento de Rietveld y saber utilizar
los programas que lo implementan
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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

Esta asignatura tiene como obijetivo realizar un desarrollo inicial de las habilidades del alumno en
la difraccién de polvo y el método de Rietvel, proporcionandoles las herramientas informaticas
(programas), los conocimientos iniciales y los asesores (los profesores del curso), para que
cuando vuelvan a sus lugares de trabajo puedan continuar el proceso de aprendizaje.
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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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