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CAPACIDADES PREVIAS

Conocimientos en termodinamica fundamental y fisica del estado solido.

REQUISITOS

Ninguna.

COMPETENCIAS DE LA TITULACION A LAS QUE CONTRIBUYE LA ASIGNATURA

Basicas:

CB7. Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en entornos nuevos o
poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CB8. Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de una
informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la
aplicacion de sus conocimientos vy juicio.

CB9. Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones ¢y los conocimientos y razones Ultimas que las sustentan a publicos
especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigliedades

CB10. Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de ser
en gran medida autodirigido o auténomo.

METODOLOGIAS DOCENTES

La asignatura se imparte en 3 clases exposotivas semanales de 2 horas en grupo grande, combinando teoria y ejercicios, y dos
sesiones de practicas de laboratorio en grupo.

OBJETIVOS DE APRENDIZAJE DE LA ASIGNATURA

Una vez superada la asignatura, los estudiantes seran capaces de determinar las propiedades cristalograficas de diferentes
polimorfos,las condiciones de equilibrio para una fase o coexistencia de fases, dibujar diagramas de fase polimérficos o binarios, y
distingir entre diferentes estados de equilibrio, metaestables e inestables, i su relevancia para la formulacién de medicamentos.
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HORAS TOTALES DE DEDICACION DEL ESTUDIANTADO

Tipo Horas Porcentaje
Horas grupo grande 30,0 30.00
Horas aprendizaje auténomo 64,0 64.00
Horas grupo pequefio 6,0 6.00

Dedicacion total: 100 h

CONTENIDOS

Conceptos basicos de cristalografia

Descripcion:

Orden translacional, celda unidad, red de Bravais. Grupos puntuales, grupos de espacio, sistemas cristalinos. Planos
cristalograficos, red reciproca, indices de Miller. Del sistema cristalino a la estructura y geometria molecular: cristales con una
base y cristales moleculares. Calcul de patrons de difraccié a partir de factors atomics i d'estrucura. Polimorfisme a I'estat solid de

medicaments i altres mol-lecules organiques. Generaci6 del segon harmonic.

Objetivos especificos:

El estudiante aprendera a distinguir y caracterizar las distintas fases estructurales en base a sus simetrias y las relaciones entre

ellas.

Actividades vinculadas:
Clases expositivas de teoria y resolucién de ejercicios

Dedicacion: 24h
Grupo grande/Teoria: 8h
Aprendizaje auténomo: 16h

Equilibrio de fases y transiciones de fase

Descripcion:

Potenciales termodinamicos para sistemas hidrostaticos pVT. Relaciones de Maxwell. Ecuaciones TdS. Condiciones generales de

equilibrio. Fluctuaciones. Principio de Le Chatelier.

Objetivos especificos:

El estudiante adquirira los fundamentos termodinamicos basicos necesarios para poder comprender conceptos mas avanzados y

especificos en temas posteriores.

Actividades vinculadas:
Clases expositivas de teoria y resolucién de ejercicios

Dedicacion: 18h
Grupo grande/Teoria: 6h
Aprendizaje auténomo: 12h
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Transiciones de fase y diagrama de fases topoldgico temperatura-presion

Descripcion:

Condiciones de equilibrio para sistemas hidrostaticos pVT. Transiciones de fase de primer orden. Ecuacidén de Clausius-Clapeyron.
Dominios de estabilidad y metaestabilidad. Transiciones de fase de orden superior. Transiciones de fase grupo-subgrupo. Puntos
criticos y triples. Diagramas de fase T-p topoldgicos. Técnicas de calorimetria.

Objetivos especificos:

El estudiante profundizara en las transiciones de fase de primer orden y la nocién de estabilidad relativa y aprendera a construir
diagramas de fase topoldgicos. El estudiante adquirira la capacidad experimental para caracterizar una transicion de fase y el
diagrama de fases temperatura-presion.

Actividades vinculadas:
Clases expositivas de teoria y resolucién de ejercicios
Practica 1: caracterizacidon de transiciones de fase y el diagrama de fases temperatura-presién mediante calorimetria.

Dedicacion: 21h

Grupo grande/Teoria: 6h
Grupo mediano/Practicas: 3h
Aprendizaje autonomo: 12h

Teoria de Landau para transiciones de fase

Descripcion:
Teoria de Landau. Pardmetro de orden. Transiciones de fase ferroicas. Interacciones anisotrépicas de largo alcance. Auto-
acomodacion. Transiciones de fase estructurales. Clasificacion mecanistica y cinética de las transiciones de fase.

Objetivos especificos:
El estudiante se introducird en la teoria de Landau para transiciones de fase, y como se puede utilizar para comprender el origen
de las texturas microestructurales y los dominios, originando los ciclos de histéresis y otros fenémenos.

Actividades vinculadas:
Clases expositivas de teoria y resolucién de ejercicios

Dedicacioén: 17h
Grupo grande/Teoria: 5h
Aprendizaje auténomo: 12h

Fases fuera del equilibrio

Descripcion:
Estado vitreo y transiciones vitreas. Dinamica y relacion estructural en el estado vitreo. Dependencia en presion de la
temperatura de transicidn vitrea. Fases de no equilibrio y mesofases de medicamentos. Espectroscopia dieléctrica.

Objetivos especificos:
El estudiante aprendera el concepto de estado vitreo y transicion vitrea y sus caracteristicas, y técnicas experimentales para
caracterizarlos.

Actividades vinculadas:
Practica 2: Caracterizacion de la dinamica de relajacion y de la transicion vitrea mediante espectroscopia dieléctrica y
calorimetria.

Dedicacion: 11h

Grupo grande/Teoria: 2h
Grupo mediano/Practicas: 3h
Aprendizaje auténomo: 6h
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Sistemas binarios

Descripcion:
Termodinamica de mezclas, potencial quimico. Tipos de diagramas de fase binarios: eutéctico, metatéctico y peritéctico.
Solubilidad y miscibilidad. Estados metaestables e inestables. Nucleacion vs. descomposicion espinodal.

Objetivos especificos:
El estudiante aprendera los conceptos relacionados con la termodindmica de los sistemas binarios.

Actividades vinculadas:
Clases expositivas de teoria y resolucidon de ejercicios

Dedicacion: 9h
Grupo grande/Teoria: 3h
Aprendizaje auténomo: 6h

SISTEMA DE CALIFICACION

Problemas resueltos de manera auténoma referentes al Tema 1: 20%
Problemas resueltos de manera auténoma referentes al Tema 2-3: 25%
Problemas resueltos de manera auténoma referentes al Tema 4: 15%
Problemas resueltos de manera auténoma referentes al Tema 6: 10%
Informes de las practicas de laboratorio 30%

No se realizaran pruebas de reevaluacion.

NORMAS PARA LA REALIZACION DE LAS PRUEBAS.

La resolucion de los problemas se tendra que llevar a cabo individualmente.
Los informes de laboratorio se realizaran en grupo.

BIBLIOGRAFIA

Basica:

- Giacovazzo, C ... [et al.]. Fundamentals of Crystallography. Bath (Gran Bretanya): Oxford University Press, 1995. ISBN

0198555792.

- Cuevas-Diarte, Miquel Angel; Oonk, Harry A. J.. Molecular mixed crystals [en linea]. Switzerland: Springer, 2021 [Consulta:

19/10/2021]. Disponible a: https://ebookcentral.proquest.com/lib/upcatalunya-ebooks/detail.action?docID=6629023. ISBN

9783030687274.

- Papon, P.; Leblond, J; Meijer, P.H.E. Physique des transitions de phases : concepts et applications : cours avec exercices corrigés.

2e éd. Paris: Dunod, 2002. ISBN 2100065513.

- Descamps, M. Disordered pharmaceutical materials [en linea]. Lille (France): Wiley-VCH, 2016 [Consulta: 19/10/2021]. Disponible
https://onlinelibrary-wiley-com/doi/book/10.1002/9783527652693. ISBN 9783527652693.

- Ashcroft, N.W.; Mermin, N. D.; Wei, D. Solid state physics. Singapore: Cengage Learning, 2016. ISBN 9789814369893.

Complementaria:
- Saleh, B.E. A; Teich, M.C. Fundamentals of photonics. 3rd ed. Hoboken: John Wiley & Sons, 2019. ISBN 9781119506874.

RECURSOS

Otros recursos:
Informacion sobre cristalografia:

https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-core/components/csd/ />https://www.cryst.ehu.es/
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