Curso de posqgrado

Método de Rietveld aplicado a Difraccion de Rayos X de Polvos

Indique el/las &rea/s de Doctorado para las que el curso es dirigido

Cs. Biolbgicas Fisica X Ciencias Ambientales
Quimica X Matematica
Caracteristica del curso Tedrico-practico
(Tedrico, practico, tedrico-practico,
etc)

Modalidad del curso (presencial, a |Presencial
distancia, combinada). Indicar en
porcentaje el dictado a distancia.

Carga horaria semanal 40

Duracion total en horas (distinguir | Total: 40 hs

horas de teoria, practica, Horas te Teoria:15 hs
teoria/practica, presencial y a Horas de Practica: 25hs
distancia)

Tipo de evaluacion y requisitos de aprobacion (max. 2000 caracteres). Si la evaluacion
no es presencial indicar los instrumentos y soportes que se emplearan para evaluar los
aprendizajes y competencias de los/as alumnos/as.

Evaluacion escrita tedrico - practica. Analisis de casos. Aplicacion del Software

Fullprof para un difractograma. Refinamiento estructural y cuantificacion de fases

Breve descripcion de los contenidos y su vinculacion con los objetivos de la carrera (max.

1000 caracteres)

Los aspectos estructurales a nivel atbmico de la materia solida (la cristalografia) son
abordados por la Fisica del estado s6lido y también por la quimica del estado sélido. En
las carreras de Fisica y Quimica de la Facultad se ven conceptos basicos de esta
disciplina. Este curso profundiza los contenidos de grado y provee herramientas practicas
para la implementacion del refinamiento estructural a partir de la Difraccién de Rayos X y
es de utilidad para la caracterizacion estructural de materiales solidos cristalinos
involucrados en la realizacion de las tesis de grado y los Doctorados de estas carreras.

Describir los objetivos del curso (max. 2000 caracteres)

Lograr que los participantes adquieran un buen manejo de los fundamentos fisicos de la
Cristalografia en general y del Método de Rietveld aplicado a la difraccién de polvos y
aprendan a aplicarlos a casos reales. Entrenamiento en el empleo de bases de datos de
estructuras cristalinas. Entrenamiento en el empleo del programa Fullprof de refinamiento
y analisis de estructuras cristalinas y sus aplicaciones.

Indicar los contenidos del curso (max. 2000 caracteres)




Ya que se requiere de los participantes conocimientos basicos en cristalografia y
difracciéon de rayos X, en primer lugar se abordaran a modo de repaso estos temas:(
simetrias cristalinas. Cristalografia en el espacio directo y en el reciproco. Tablas
Cristalograficas. Fisica de los rayos X. Dispersién de rayos x por electrones, &tomos y
solidos. Factor de forma atomico.

Difraccion de rayos X por cristales. Factores de Estructura. Manejo de muestras.
Introduccién al instrumental y a la adquisicion de datos de intensidades de difraccién)

- Fundamentos del Método de Rietveld: Fundamentos mateméticos. Descripcion de los
pardmetros globales y de cada fase incluidos en el refinamiento

- Descripcion y utilizaciéon del Programa Fullprof. Entrenamiento en empleo del programa.
- Uso de bases de datos.

- Aplicaciones de la difraccién de polvos y el Método de Rietveld en ciencia de

materiales. Analisis de Casos

Si corresponde, describir las actividades practicas previstas, indicando lugar donde se
desarrollaran, modalidad de supervisién y modalidades de evaluacién (max. 2000
caracteres).

Las actividades practicas consistirdn en la utilizacion del Programa Fullprof , para

familiarizacién con el programa y entrenamiento. Los almnos deberan concurrir con sus

computadoras personales para tal fin.

Requisitos deseables para la inscripcion

Egresados y alumnos avanzados de Lic en Cs. Qcas. - Lic. en Fisica - Lic. en
Geologia - Ing. Qco.—Ing. en Materiales, con conocimientos basicos en
cristalografia y difraccién de rayos X.

Programa

1- Elementos de cristalografia y Fundamentos de la Difractometria de polvos:
Elementos de simetria en un cristal periddico. Red reciproca. Fundamento fisico de la
difraccion, Ley de Bragg; Densidad electronica y factores de estructura. Técnicas
experimentales: métodos de polvo cristalino. Interpretacion de los datos.

2- Fundamentos del Método de Rietveld: Fundamentos matematicos. Descripcién de
los pardmetros globales y de cada fase incluidos en el refinamiento.

3- Condiciones experimentales: Preparacion de la muestra. Toma de datos.
Estadistica de conteo

4- Descripcion y Utilizacion del Programa Fullprof: Instalacion de Programa Fullprof.
Pautas generales en el manejo del programa. Parametros instrumentales. Problemas
mas comunes. Criterios de ajuste. Ejemplos de aplicacion. Practicas en computadora



5-Aplicacion del método de Rietveld: andlisis cuantitativo de fases y determinacion de
tamanfo cristalino. Ejemplos. Practicas en computadora.
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