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Anno di
. . Semestre
Erogazione insegnamento | corso
I I
CFU | Ore | CFU eserc | Ore eserc
. . CFU lez Orelez | CFU lab | Ore lab
Modalita erogazione eserc | eserc | campo campo
4 32 0 0 I I5 0 0
Organizzazione ore totali | ore insegnamento | ore studio individuale
della didattica 100 47 53
. Inizio attivita didattiche | Fine attivita didattiche
Calendario
PARTE A CURA DEL DOCENTE
Syllabus
Prerequisiti ‘ Conoscenze di base di Chimica e Fisica della Laurea Triennale

Risultati di apprendimento attesi (declinare rispetto ai Descrittori di Dublino) (si raccomanda che siano coerenti con i
risultati di apprendimento del CdS, riportati nei quadri A4a, A4b e A4c della SUA, compreso i risultati di apprendimento

trasversali)

Conoscenza e capacita
di comprensione

Conoscere e comprendere il percorso teorico/sperimentale che porta alla determinazione

dell’'organizzazione della materia allo stato solido cristallino

Capacita di applicare
conoscenza e
comprensione

Acquisizione di metodologie per la ricerca nel campo della chimica dello stato solido, con
particolare riferimento alla cristallografia

Autonomia di giudizio

Autonomia nel programmare un esperimento di diffrazione di raggi X, e giudizio

nell’interpretare i risultati

Abilita comunicative

Capacita di comunicare e discutere in forma scritta e orale, in italiano ed in inglese, i
risultati di una ricerca comprendente una analisi cristallografica

Capacita di

apprendimento

Capacita di recuperare agevolmente le informazioni dalla letteratura, banche dati ed
internet e di comprendere una ricerca di ambito cristallografico




Programma

Contenuti
dell'insegnamento

La simmetria

Lo stato cristallino e le operazioni isometriche. Gli elementi di simmetria con e senza
componente traslazionale. | reticoli e le loro proprieta’ razionali. Vincoli delle periodicita’
sulla simmetria e viceversa. Classi puntuali. Sistemi cristallini. Reticoli di Bravais. Gruppi
spaziali. Rappresentazione matriciale degli operatori di simmetria. Esercitazioni in aula su:
simmetria puntuale, simmetria planare, gruppi spaziali

Il reticolo reciproco
Relazioni metriche fra reticolo diretto e reticolo reciproco. Il reticolo reciproco come
trasformata di fourier del reticolo diretto. Simmetria nello spazio reciproco

La diffrazione dei raggi X da parte dei cristalli

Analogie e differenze fra la diffrazione ottica e la diffrazione di raggi X. Generazione e
monocromatizzazione dei raggi X. Scattering Thomspon. Scattering Compton. Fattore
atomico di diffusione. Fattore di temperatura. Diffrazione di un cristallo. Equazioni di
Laue e di Bragg. Sfera di Ewald. Il fattore di struttura. Esperimenti di diffrazione di raggi
X. 11 diffrattometro automatico per cristallo singolo. Misura delle intensita’ di diffrazione.
Riduzione dei dati. Fasi della determinazione del gruppo spaziale

Esercitazione in laboratorio: fasi di una raccolta dati. Scelta dei parametri sperimentali.
Determinazione della cella elementare. Misura delle intensita’ di diffrazione. Analisi delle
intensita’ di diffrazione. Determinazione sperimentale del gruppo spaziale: analisi delle
estinzioni sistematiche

Soluzione e affinamento delle strutture cristalline

Il problema della fase in cristallografia. Metodi di soluzione strutturale: metodo di
Patterson, metodi diretti.
Completamento e affinamento della struttura. Minimi quadrati non lineari. Sintesi di Fourier
delle differenze

Testi di riferimento

Appunti delle lezioni

AAVV Fundamentals of Crystallography, Edited by C. Giacovazzo, Oxsford Science
Publications , 2" edition

Note ai testi di
riferimento

Metodi didattici

Lezione frontali mediante impiego di powerpoint

Metodi di valutazione
(indicare almeno la
tipologia scritto, orale,
altro)

Colloquio orale ed impiego di lavagna tradizionale

Criteri di valutazione
(per ogni risultato di
apprendimento atteso su
indicato, descrivere cosa
ci si aspetta lo studente
conosca o sia in grado di
fare e a quale livello al
fine di dimostrare che un
risultato di
apprendimento € stato
raggiunto e a quale livello)

Lo studente deve dimostrare: - padronanza nell’uso degli operatori di simmetria;
conoscenza dei fondamenti fisico-matematici della diffrazione dei raggi X e della loro
interazione con la materia allo stato solido cristallino; capacita di pianificare un
esperimento di diffrazione di raggi X; capacita di interpretazione dei dati-capacita sostenere
un contraddittorio col docente durante I'esame collegando gli argomenti in modo logico ed
effettuando collegamenti con altri corsi

Altro




