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Resumen

El Proyecto de Tesis trata acerca de Cristalografia de Materiales
Moleculares, a partir de datos de cristales simples y de policris-
tales. Cuando es posible crecer un cristal simple hasta dimen-
siones entre 0.2 y 1 mm y con adecuada perfeccion cristalina
la difraccion de rayos X (DRX) nos proporciona directamente
la estructura cristalina del material. En caso contrario hay que
apelar al conocido método de polvos (policristales) donde para
resolver la estructura hay que combinar datos de DRX con in-
formacion a priori procedentes de otras técnicas experimentales.
A diferencia del método del cristal simple donde la estructura
puede ser resuelta y refinada en horas o pocos dias, a partir de
policristales resolver una estructura puede tomar meses, en el
caso en que ello sea posible.

Introduccién

Un objetivo primario en el estudio de un material sélido es po-
der establecer sus propiedades fisicas y la dependencia de estas
del modo de preparacion, composicion, de las interacciones con
agentes externos, etc. A nivel atomico las propiedades fisicas estan
determinadas por el tipo de interacciones que se establecen entre
atomos vecinos (enlaces) en el solido y las propiedades de simé-
tricas de la unidad de construccion o celda elemental de este. Para
conocer ese tipo de interacciones y propiedades de simetria hay
que determinar las coordenadas X, y, z de cada atomo en la celda
elemental y el grupo espacial de simetria propio de una estructura
determinada. En esto consiste lo que se conoce como resolucion y
el refinamiento de la estructura cristalina de un material dado. Una
vez que se conocen las coordenadas atomicas y las relaciones de
simetria, es posible, en principio conocer todas sus propiedades fi-
sicas, ya sea a través de calculos computacionales de la estructura
electronica a partir de la estructura cristalina o mediante una inter-
pretacion adecuada de mediciones fisicas. El Proyecto de Tesis se
sustenta en esos principios, ¢ incluye la resolucion y refinamien-
to de estructuras cristalinas en materiales moleculares a partir de
datos de difraccion de rayos X en muestras en forma de cristales
simples (monocristales) o policristalinas. Cuando las caracteristi-
cas del material lo requiera, se tendria acceso a una instalacion de
Luz Sincrotrén para obtener datos de DRX de alta resolucion y
bajo condiciones especiales como pueden ser: bajas temperaturas
(hasta 10 K), altas temperaturas (hasta 1500 K), bajo vacio o bajo
presion. Entre los materiales a estudiar se encuentran: enrejados
metal-organicos, polimeros de coordinacion tri-dimensionales
(3D), materiales laminares (2D) y laminares pilareados (3D), to-
dos de interés para el almacenamiento de hidrégeno en nanoca-
vidades. Los datos de DRX se complementaran con informacion
procedente de otras técnicas de caracterizacion que incluyen: es-
pectroscopias IR, Raman, UV-Vis, Mossbauer, RMN de sélidos;

termo-gravimetria, y microscopia electronica (SEM TEM). El
Proyecto de Tesis incluye la formacion basica del estudiante en
forma tutorial siguiendo un grupo de textos basicos [1-4].

Metodologia

Para satisfacer los requerimientos del Proyecto de Tesis habra

que vencer las siguientes etapas:

1) Dominar los fundamentos de la cristalofisica y la cristaloqui-
mica a partir de conceptos de Quimica y Fisica de Sélidos, y a
partir de aqui apropiarse de los principios de la cristalografia.

2) Aprender los principios en que se sustenta la difraccion de
rayos X, dominar la operacion de un difractometro de rayos
X, tanto de policristales como de cristales simples y ser ca-
paz de trabajar de forma independiente en la linea de difrac-
cidn en una instalacion de Luz Sincrotron.

3) Dominar la cristalografia de policristales, en particular para
la resolucién y refinamiento de estructuras cristalinas combi-
nando datos de DRX con informacién espectroscopica.

4) Apropiarse de los fundamentos del método de cristal simple para
resolver la estructura de un material dado, incluyendo todo lo rela-
tivo a preparacion y montaje de la muestra para colectar los datos.

5) Llegar a dominar el uso de las herramientas de software exis-
tente para el procesamiento de datos tanto de muestras poli-
cristalinas como procedentes de un cristal simple.

6) Dominar las herramientas de software existentes para la pre-
sentacion grafica de los resultados derivados de la resolucion
y refinamiento de estructuras cristalinas.

7) Saber interactuar con las principales bases de datos de cris-
talografia (ICSD, CCDC) para poder depositar informacion
cristalografica en ellas segin el formato que estas exigen.

8) Ser capaz de producir un manuscrito publicable en una revis-
ta internacional utilizando informacion cristalografica segun
los estandares mundialmente establecidos.
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