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RISULTATI DI APPRENDIMENTO ATTESI 
Conoscenza e capacità di comprensione 
Acquisizione dei principi fondamentali alla base della cristallografia, per quanto concerne sia le 
basi teoriche della disciplina sia l'applicazione pratica ovvero i prodromi del calcolo 
cristallografico. 
Capacità di applicare conoscenza e comprensione 
Capacità di utilizzare le tecniche analitiche e soprattutto gli strumenti informatici di calcolo 
cristallografico. 
Autonomia di giudizio 
Essere in grado di scegliere le tecniche opportune sia di raccolta dati sperimentale sia di 
trattamento computazionale degli stessi . 
Abilità comunicative 

mailto:marcello.merli@unipa.it


Capacità di descrivere con proprietà di linguaggio e in modo sufficiente circostanziato il lavoro 
cristallografico. 
Capacità d’apprendimento 
Capacità di aggiornamento con la consultazione delle pubblicazioni scientifiche proprie del settore 
della Cristallografia, anche con l'ausilio della navigazione web. 
 
 
OBIETTIVI FORMATIVI DEL CORSO FRONTALE DI CRISTALLOGRAFIA 
Obiettivo fondamentale è quello di fornire allo studente le basi teoriche per l'utilizzo delle tecniche analitiche 
cristallografiche e, soprattutto, per la effettuazione in modo autonomo di procedure di calcolo cristallografico votate 
alla risoluzione ed al raffinamento di strutture inorganiche (in particolare minerali), organiche e metallorganiche. In 
particolare, la preparazione di base prevede l'utilizzo in termini di calcolo cristallografico degli operatori di simmetria, 
le basi teoriche della diffrazione (legge di Bragg, costruzione di Ewald), il modello matematico cristallografico (fattore 
di struttura, trasformate di Fourier), la correzione dei dati sperimentali. Il corso prevede una rassegna delle tecniche di 
raccolta di dati di diffrazione X principali, ed una rassegna delle tecniche di risoluzione e raffinamento della struttura 
sia da un punto di vista teorico (distribuzione statistica degli  effetti di diffrazione, metodi diretti e funzione di 
Patterson) sia pratico (uso dei più diffusi programmi di calcolo cristallografico quali WINGX, SHELX e SIR). 
 Il corso si conclude con la risoluzione ed il raffinamento condotto dagli studenti stessi di alcune strutture. 
 
 Corso di CRISTALLOGRAFIA 
ORE FRONTALI LEZIONI FRONTALI 

1 Obiettivi della disciplina e sua suddivisione. 
4 Operatori di simmetria 
4 Diffrazione: legge di Bragg, costruzione di Ewald 
6 Il fattore di struttura nell'approssimazione sferica degli atomi ed armonica per il moto termico 
4 Legge di Friedel, proprietà dei fattori di struttura 
1 Produzione e filtraggio dei RX 
4 Tecniche di raccolta dati cristallografica: diffrazione RX per polveri e cristallo singolo, 

diffrattometri ad area. Cenni sulle sorgenti non convenzionali  
1 Statistica delle intensità dei riflessi, Wilson plot 
1 Ricerca della simmetria 
4 Risoluzione di una struttura con i metodi diretti 
4 Risoluzione di una struttura con la sintesi di Patterson 
6 Raffinamento cristallografico 
4 Analisi della struttura e della densità elettronica 
4 Prove pratiche di risoluzione e raffinamento di alcune strutture 

 
totale  

48  
TESTI 

CONSIGLIATI 
Giacovazzo et al. (2002). Introduzione alla cristallografia. Ed. Laterza, Bari (prima edizione 
in lingua italiana del testo "Introduction to crystallography, Oxford University Press, 
Oxford). 
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