XII ESCUELA SOBRE EL
METODO DE RIETVELD

Castellén, 3 — 6 de Julio de 2012

El método de Rietveld es una potente herramienta para la
obtencion de informacion estructural, microestructural y el
andlisis cuantitativo de fases a partir de difractogramas de
polvo. Durante los ultimos quince afos, el Método de
Rietveld ha jugado un papel crucial en casi todas las areas
mas punteras de la investigacidon en nuevos materiales. Ha
sido ampliamente utilizado en el estudio de superconductores
de alta temperatura, siendo clave en el desarrollo de la
quimica del estado so6lido de los fullerenos y en el de las
ceramicas con coeficientes de dilatacion negativos. Ademas,
se ha usado en miles de estudios estructurales de oxidos
metalicos con utilidad como catalizadores, zeolitas, arcillas,
minerales, medicamentos, materiales biologicos e incluso
polimeros.

El anélisis cuantitativo de fases por el método de Rietveld es
en la actualidad especialmente importante, utilizandose, entre
otros, en la resoluciéon de problemas ambientales, el andlisis
de minerales y en la industria petroquimica.

En la presente edicién de la Escuela, ademas de los ajustes
basicos, se realizara una introduccién a los métodos ab initio
de determinacion de estructuras cristalinas y a la difraccion de
rayos X sincrotron

DIRECTORES DEL CURSO

* Dr. Vicente Esteve Cano, profesor de Quimica Inorgéanica
del Departamento de Quimica Inorgénica y Orgéanica de la
Universidad Jaume I.

*  Dr. Miguel Angel Garcia Aranda, profesor de Quimica
Inorgénica del Departamento de Quimica Inorganica y
Cristalografia de la Universidad de Mélaga

*  Dra. Maria Angeles Tena Gomez, profesora de Quimica
Inorgénica del Departamento de Quimica Inorgénica y
Orgéanica de la Universidad Jaume I.

PROFESORADO

*  Prof. Dr. Jordi Rius (Instituto de Ciencia de Materiales
de Barcelona, CSIC).

* Prof. Dr. Santiago Garcia Granda (Universidad de
Oviedo).

*  Prof. Dr. José Luis Pizarro (Universidad del Pais Vasco)

*  Prof. Dr. Miguel Angel Garcia Aranda (Universidad de
Malaga).

*  Prof. Dr. Aurelio Cabeza (Universidad de Malaga)

* Dr. Carlos Frontera (Instituto de Ciencia de Materiales
de Barcelona, CSIC).

e Dr. Xavier Alcobé (Servicios Cientifico-Técnicos,
Universidad de Barcelona).

ESTRUCTURA Y DOCUMENTACION DEL CURSO

Las clases de teoria se impartiran por la mafiana. En sesiones de
entre 1 y 2 horas de duracion con un descanso de 30 minutos.
Las clases practicas, tuteladas, y en las que cada estudiante
dispondra de un ordenador tipo PC, tendran lugar por la tarde.
Las comidas seran conjuntas para profesores y alumnos de la
Escuela.

Al matricularse, todos los alumnos recibirdn una clave para
acceder y descargar, tanto la documentacion del curso como los
programas a utilizar y los ficheros con los ejemplos, a través de
su aula virtual.

Tanto las clases como la documentacion entregada lo seran en
castellano. Asi mismo, se entregara a todos los alumnos el libro
“El método de Rietveld”.

Aquellos alumnos interesados pueden remitir, con la adecuada
antelacion, via correo electronico, sus propios problemas para
ser estudiados/resueltos durante el curso.

HORARIO Y LUGAR DE CELEBRACION

El horario de la Escuela serd de 9:30 h a 18:30. Las clases se
impartirdn en la Escuela Superior de Tecnologia y Ciencias
Experimentales de la Universidad Jaume I de Castellon.

DESPLAZAMIENTO Y ALOJAMIENTO

El desplazamiento hasta Castellon y el alojamiento corren a
cargo de los participantes, no estando incluidos en la cuota de
inscripcion, si bien, como en afios anteriores, se estan
negociando con varias residencias precios especiales para los
participantes.

La Universidad Jaume I dispone de una Residencia
Universitaria, inaugurado el afio 2002, en el mismo Campus
en el que se celebra la Escuela

LIMITE DE ADMISION Y REQUISITOS DE
INSCRIPCION

Podran participar en el curso un méaximo de 29 estudiantes.
Los alumnos del curso deberan ser estudiantes de 3 ciclo,
licenciados o doctores en titulaciones de Quimica, Fisica,
Geologia o afines. La admision tendrd lugar por riguroso
orden de inscripcidon, utilizdndose como  criterio
complementario la maxima distribuciéon geografica del
alumnado por comunidades autonomas.

INSCRIPCION

El boletin de preinscripcion se debera remitir cumplimentado
antes del 31 de Mayo de 2012, preferentemente por correo
electronico, a la siguiente direccion:

Prof. Vicente Esteve Cano

Departamento de Quimica Inorganica y Orgénica.
Unividad Jaume I

Campus de Riu Sec

12071 Castellon

E-mail: vicente.esteve@uji.es

Fax: 964 72 82 14. Tel.: 964 72 82 46.

El importe previsto de la cuota de inscripcion es de 350
euros para todos los participantes. Esta prevista la dotacion
de un pequeilo niimero de becas de inscripcidon para los
estudiantes de 2° y 3% ciclos vinculados a los Grupos
Especializados que patrocinan las Escuela. Esta misma
informacion y la complementaria que vaya produciéndose
puede encontrarse en www3.uji.es/~estevev

Las cuotas de inscripcion incluyen la participacién en las
sesiones teoricas y practicas del curso, la documentacion del
mismo, los ficheros de ejemplos, los almuerzos de trabajo, y
el diploma de asistencia.

En la segunda circular, que se enviara la primera
semana de Junio a todas aquellas personas que hayan
formalizado la preinscripcién, se informara con detalle
sobre las reservas.
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BOLETIN DE PREINSCRIPCION

NOMBRE Y APELLIDOS:
GRADO ACADEMICO:
INSTITUCION:

DIRECCION:

CIUDAD:

CODIGO POSTAL:
TELEFONO:

FAX:

E-MAIL:

(SOLICITA BECA? SI[]  NO []

;A QUE GRUPO ESPECIALIZADO PERTENECE?

Cumplimenta esta solicitud y enviala a:

Prof. Vicente Esteve Cano

Departamento de Quimica Inorgdnica y Orgdnica.

Universidad Jaume I.
Campus de Riu Sec

12071 Castelldn de la Plana
Fax: 9647282 14

Tel.: 96472 82 46

e-mail: Vicente.esteve@uiji.es

Martes

Escuela sobre el método de Rietveld
Programa (lunes 4 a jueves 7 de julio)

Manana

T1.- Materia cristalina y difraccion de polvo.

T2.- Indexacién de difractogramas de polvo.

T3.- Fundamentos del Método de Rietveld.

Tarde

P1.- Practica de indexacion con DICVOLO04 y otros
programas incluidos en WinPLOTR/Fullprof.

Miércoles

Jueves

Manana

T4.- Introduccion a la difraccion de rayos X sincrotron.
T5.- Estrategias de afinamiento y descripcion detallada
del perfil.

T6.- Introduccion a los métodos de determinacion de
estructuras cristalinas ab-initio a partir de datos de
polvo: Extraccion de intensidades integradas:
descripcion de los indices residuales y analisis del
grupo espacial (DAJUST software).

T7.- Teoria de métodos directos de resolucion para
difraccion de polvo (XLENS software).

Tarde

P2.- Practicas con ordenador y programa FULLPROF:
parte (1) afinamiento del perfil sin modelo estructural.
P3.- Practicas con ordenador y programa FULLPROF:
parte (2) afinamiento monofasico simple.

Mariana

T8.- Bibliotecas de programas y de estructuras.
Bibliografia

T9.- Completado del modelo estructural y afinamiento
con restricciones geométricas.

T10.- Preparacion de muestras y condiciones de
medida.

T11.- Analisis de Rietveld multifasico (cuantitativo y
extraccion de intensidades en presencia de mas de una
fase).

Tarde

P4.- Practicas con ordenador. Practicas: DAJUST y
XLENS con intensidades extraidas el dia anterior/
resolucion estructural/afinamiento con restricciones.

Viernes
Mariana
T12.- Analisis microestructural a partir de datos de
difraccion de alta resolucion.
P5.-Practicas de Analisis cuantitativo por el método
de Rietveld. Ejemplos con cuantificacion de
material no difractante.
P6.- Practica de resolucion estructural completa: 1)
determinacion de grupo espacial y extraccion de
intensidades con DAJUST; 2) resolucion de la
estructura con XLENS; 3) afinamiento de Rietveld
con FULLPROF.
Tarde
P7.- Practicas. Afinamiento Rietveld de muestras
complejas (datos CuKal y radiacion sincrotron).

Entrega de becas y certificados
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ORGANIZAN

*  Departamento de Quimica Inorgénica y Orgénica de
la Universidad Jaume I
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