La difraccio, un

“codi de barres” dels materials

Els cristalls son unes eines inestimables per a la
quimica, gracies al seu estudi mitjancant raigs X, la
radiocristal-lografia, van permetre el naixement de la

cristal-loquimica a principis del Segle XX.
El seu objectiu: dilucidar les relacions entre les
propietats, la composicio quimica i la disposicio dels

atoms en els cristalls.

Una aproximacio cristal-lografica

Aquesta aproximacid cristal-lografica a escala
atomica va constituir una veritable revolucid per als
quimics, que van poder visualitzar aixi la disposicié
dels atoms dels solids que estudiaven. Els va ajudar
a imaginar nous apilaments d’atoms. Aquest enfoc
els va permetre produir nous materials amb millors
propietats fisiques adaptades i orientades a
I'aplicaci6 final; per exemple noves generacions de
piles per proporcionar un emmagatzematge
important d’hidrogen.

Perovskita,

Nom d'un tipus d'estructura

Aquestes aplicacions existeixen no tant sols en la
ciencia de materials, sind que també en la sintesi
i determinacio estructural de nous materials
moleculars per al desenvolupament de nous
farmacs.

En principi, si un compost o una substancia pot ser
cristalslitzat, la seva estructura pot ser determinada
per la cristallografia.

Per produir nous
farmacs, necessitem
establir l'estructura de les
molécules actives i com aquestes
actuen en els receptors diana.
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cristal-lina amb diferents propietats. Son
els “maons” basics d'alguns superconductors,

Estructura
molecular formada
per apilaments amb un
eix ternari de simetria.
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(AE,A)Fe,As,
« (AE,A)-122 »
LnFeAsO AE =Ba, Sr, Ca
y «Ln-1111 » A=K, Cs NaFeAs et LiFeAs \
Ln = La, Ce, Pr, Nd, Sm, Gd, (doped: T, ,,.,=38K) «A-111 » Fe,,sSe (tgtragonal)
Tb T.max =18 K and derivatives

(doped: T, ax = 55 K)
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Relacid estructura-propietats

L'organitzaci dins d'un cristall pot explicar la
relacio existent entre la seva estructura atomica i
les propietats macroscopiques. Amb el progrés de la

cristal-lografia, els quimics poden entendre els
materials existents i dissenyar nous materials amb les
propietats desitjades. Aquest és el cas dels
“superconductors de base oxid de coure” i, més
recentment, també dels de base ferro.
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ferroeléctrics i materials de memories
magnetiques. En aquests materials hi ha una relacié
entre l'ordre a escala atomica i les propietats
fisiques. Les propietats depenen tant de
I'orientacid dels octaedres com de la naturalesa

quimica dels atoms entre aquests
octaedres.

La difracci6 de raigs
X d’una pols cristalelina es
pot utilitzar per determinar
I'estructura cristal-lina.
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