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DATOS GENERALES

Breve descripcion

El M&dulo Il - Investigacion tutelada, del que forma parte esta asignatura, consiste en la
realizacion de un periodo de préacticas en un laboratorio de Cristalizacion/Cristalografia cuya
experiencia y lineas de trabajo se adecuen a los intereses tematicos del alumno. Se han definido
cinco lineas tematicas y, dentro de ellas, varios laboratorios elegibles:

e Practicas de laboratorio de cristalizacion 1y

Practicas de laboratorio de cristalografia quimica y de materiales | y Il

Practicas de laboratorio de cristalografia molecular | y Il
e Practicas de laboratorio de cristalografia fundamental y calculo cristalografico 1 y Il

¢ Practicas de laboratorio de cristalografia en grandes instalaciones | y Il

Las actividades de cada una de estas asignaturas se desarrollan durante un mes de estancia en
el laboratorio seleccionado y corresponde a 7 ECTS. Cada linea tematica ofrece dos asignaturas
(numeradas | y 1) correspondientes a estancias de "iniciacion" y "avanzada" en cada laboratorio.
Los alumnos deben seleccionar dos asignaturas de este modulo para completar los 14 créditos
requeridos, pudiendo ser estas dos "iniciaciones" o una "iniciacion" y la "avanzada"
correspondiente. Durante su estancia en el laboratorio seleccionado, los estudiantes iniciaran el
trabajo experimental necesario para la realizacion de su Trabajo de fin de Master. La seleccién
de optativas del Modulo Il debe ser aprobada por el Coordinador Académico del Master tras
comprobar la coherencia de la seleccion realizada por el alumno dentro de este Modulo y con
respecto a las optativas seleccionadas en el Médulo 111

El acceso a grandes instalaciones cientificas lleva aparejado un proceso de acreditacion y
formacion en seguridad radiolégica. El acceso a generadores de neutrones esta prohibido a
embarazadas. El acceso a instalaciones de radiacion sincrotron esté prohibido a usuarios de
marcapasos. Todas estos hechos se haran constar en la documentacion impresa y on-line del
Master y se comunicaran personalmente a los alumnos matriculados.

El objetivo de las asignaturas de Practicas de laboratorio de cristalografia quimicay de
materiales |y Il es dotar al alumno de una experiencia practica basica en el estudio estructural
por difraccién de muestras monocristalinas de sustancias moleculares de tamafio medio o
pequefio, asi como de sustancias inorganicas clasicas. El alumno realizara personalmente, con
acceso directo a los equipos de medida, todas las tareas tipicas de un proyecto de analisis
estructural bajo la supervision de sus profesores tutores.
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Superada la asignatura, el alumno, usando las destrezas y conocimientos practicos acumulados,
deberia estar en condiciones de:

¢ Disefar un experimento de cristalizacién acorde con las caracteristicas quimicas de una
nueva sustancia para la obtencién de monocristales.

¢ Realizar la seleccion de las muestras mas idoneas para la medida de difraccion, asi como
verificar su montaje experimental mas adecuado, salvaguardando la naturaleza cristalina
de la muestra.

e Configurar las condiciones 6ptimas para la toma de datos de difraccién, realizando la
eleccion de radiacién e intervalos angulares de medida, las condiciones de temperatura
necesarias, asi como la puesta a punto de generador, goniémetro y detector.

¢ Realizar la correccion de los datos obtenidos y su integracion previa a la resolucion de la
estructura.

e Ejecutar los calculos para la solucion y refino de la estructura medida, eligiendo la
secuencia de programas mas adecuada en funcion de las peculiaridades de los datos
obtenidos.

¢ Valorar la informacion estructural obtenida y realizar la representacion mas oportuna de
aquellos aspectos estructurales mas destacados. Sopesar la posibilidad de emplear otras
técnicas de caracterizacion estructural o espectrocépicas para completar la identificacion
de la muestra estudiada.

e Utilizar las bases de datos estructurales adecuadas para contextualizar la informacion
estructural obtenida, tanto a nivel molecular como supramolecular.
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CONTENIDOS

Contenidos

Se describen a continuacién los contenidos comunes a las asignaturas de Practicas de
laboratorio de cristalografia quimica y de materiales | y Il y especificos a cada uno de los
laboratorios:

Contenidos comunes

Preparacion, manipulacién y montaje de muestras cristalinas, disefio de experimentos de
difraccion para la obtencion de datos estructurales, resolucién y refinado de la estructura,
valoracién critica de la calidad del modelo estructural, preparacion de tablas e ilustraciones y

caracterizacion de las propiedades fisicas de los cristales (en laboratorios de materiales) o de la
relacion estructura-caracteristicas quimicas (en el caso de laboratorios quimicos).

Contenidos especificos

1) Departamento de Quimica Inorganica, Universidad de Alcala de Henares
e Tratamiento y resolucion de cristales organometalidos inestables.

e Técnicas de sintesis y cristalizacion en atmdésfera inerte. Tratamiento y montaje de
cristales en atmosfera inerte.

¢ Analisis de enlaces.

2) Laboratorio de Cristalografia del Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid (CSIC)

¢ Sintesis y crecimiento de cristales y determinacion estructural de materiales
MiCroporosos.

¢ Resolucién de la estructura tridimensional aplicando el método de reemplazo molecular.

3) Laboratorio de Rayos X y Materiales Moleculares de la Universidad de La Laguna
¢ Materiales moleculares multifuncionales.
e Técnicas de crecimiento cristalino en materiales moleculares.

e Caracterizacion de propiedades magnéticas. Caracterizacién multifuncional.
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4) Grupo de Analisis Estructural del Instituto de Ciencia de Materiales de Aragén (CSIC)
¢ Cristalografia Quimica (aplicada a compuestos moleculares).
e Sistemas de preparacion de monocristales con o y sin atmosfera inerte.

¢ Manejo de los sistemas de baja temperatura de nitrégeno y helio.

5) Laboratorio de Cristalografia de la Universidad de Oviedo
e Cristalografia de materiales.
¢ Instrumentacion cristalografica.

¢ Determinacion estructural mediante difraccién de polvo (Método de Rietveld).

6) Instituto de Investigaciones Quimicas de Cataluia (ICIQ, Tarragona)
¢ Cristalizacion y resolucion de estructuras organicas y organometalicas.
e Materiales para catalisis.
e Quimica supramolecular.

e Energias renovables.

7) Departamento de Ciencia Quimica y Ambiental, Universita dell'Insubria (Como, Italia)
e Cristalografia quimica.
¢ Quimica de la coordinacion y organometalica.

e Métodos combinados de difraccién de monocristal y polvo usando rayos X y neutrones.

8) Departamento de Quimica Inorganica (Farmacia) de la Universidad de Granada
e Estructura de compuestos farmacoldgicos.
¢ Preparacion y estudio de compuestos antitumorales.

e Coordinacion en derivados de aminodcidos.
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¢ Interaccionesde apilamiento.

9) Departamento de Quimica Inorganica Cristalografia y Mineralogia de la Universidad de
Malaga

¢ Métodos de difraccion de polvo para estudio de materiales, resolucion estructural
mediante métodos de Rietveld.

¢ Materiales de ingenieria. Materiales porosos.

10) Departamento de Quimica Inorganica de la Universidad de Sevilla
¢ Fisicoquimica de medios condensados.
¢ Interacciones moleculares.
e Espectroscopias de Absorcion X.

¢ Métodos de simulacion.

11) Instituto de Ciencia de Materiales de Sevilla (CSIC)
e Preparacioén y caracterizacién de materiales.

e Capas delgadas, nanomateriales, relaciones sintesis-microestructura-propiedades.
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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

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 cristalizacion

CES8.- Ser capaz de definir experimentos optimizados de difraccion y metodologias 6ptimas de
recogida y proceso de datos
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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

CE19.-Ser capaz de reconocer sistemas ligados por interacciones débiles, de sistematizar el tipo
de interaccion y describir sus pardmetros estructurales y termodinamicos relevantes

CE20.- Ser capaz de realizar estudios estadisticos de interacciones débiles

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

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

AF12.- Trabajo en grupo.

Resultados de aprendizaje

La formacion practica que se propone en el Médulo Il - Investigacion tutelada, del que forma
parte esta asignatura, debe basarse en unos conocimientos tedricos adquiridos con anterioridad
en el Médulo I, que permitan que el alumno pueda plantearse un problema y proponer soluciones
sirviéndose de una serie de instrumentos experimentales, de calculo y bibliograficos, utilizando
una metodologia adecuada, todo ello bajo la tutela y supervisién del profesorado de practicas y
con la ayuda del personal cientifico y técnico del grupo de investigacion.

Los objetivos de aprendizaje transversales propuestos son que el alumno:
¢ Desarrolle las competencias necesarias para incorporarse a un grupo de trabajo
multidisciplinar (sobre todo habilidades personales, de trabajo en equipo y de

comunicacion).

¢ Adquiera destrezas transversales como aprender a utilizar informacién cientifica,
presentar resultados, etc.

e Aprenda a implementar y a valorar las medidas de seguridad y proteccién del laboratorio.

e Aprenda a aplicar los conocimientos fundamentales aprendidos en el Mddulo | para el
analisis, interpretacion y discusion critica de los datos obtenidos.

e Aprenda a organizar los resultados de investigacion en forma de informes y,
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posteriormente, redactar en base a ellos un articulo cientifico especializado, incluyendo la
preparacion de ilustraciones, la discusion de resultados y el uso de bibliografia.

e Aprenda a presentar y discutir sus resultados oralmente en seminarios y a presentar los
materiales audiovisuales oportunos para una presentacion eficaz.

Esta asignatura tiene, ademas, unos objetivos especificos relacionados con el tipo de actividad
cientificotécnica, en particular, se pretende que el alumno:

¢ Adquiera los conocimientos y habilidades necesarias para el trabajo experimental en un
laboratorio de cristalografia: preparacién, manipulacién y montaje de muestras cristalinas,
disefio de experimentos de difraccién para la obtencién de datos estructurales, resolucién
y refinado de la estructura, valoracién critica de la calidad del modelo estructural,
preparacion de tablas e ilustraciones y caracterizacién de las propiedades fisicas de los
cristales (en laboratorios de materiales) o de la relacion estructura-caracteristicas
guimicas (en el caso de laboratorios quimicos)
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SISTEMA DE EVALUACION

Descripcion del sistema de evalucion

Sistema de evaluacién (ponderacion minimay méaxima %)
¢ Realizacion de préacticas y/o cuaderno de practicas (40%-60%)
e Realizacion y presentacion de trabajos e informes (40%-60%)

e Participacion en seminarios (10%-20%)

Calendario de examenes

¢ El examen de la asignatura se realizara al final de la Ultima semana de practicas del
estudiante.
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PROFESORADO

Profesor responsable

Monge Bravo, Maria Angeles

Profesora de Investigacion

Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid (ICMM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

Gomez Sal, Maria Pilar

Profesora Titular de Quimica Inorganica
Universidad de Alcala

Profesorado

Montejo Bernardo, José Manuel
Investigador contratado

Universidad de Oviedo

Monteiro Mafra, Luis

Investigador y profesor auxiliar
Universidad de Aveiro, Portugal
Escudero Adén, Eduardo Carmelo

Responsable de laboratorio
Instituto Catalan de Investigacién Quimica (ICIQ)
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