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ler Cuso de divulgacion
Los Avances de la Quimica y su Impacto
en la Sociedad

Aplicaciones de la
Quimica del Estado
Solido
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% Estados de la materia

Fase sélida
Fase liquida

Fase gaseosa

Plasma

Condensado de Bose-Einstein
Condensado Fermidénico
Supersolido

Etc...

L S S T S T S
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¢Qué es un cristal?
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2 es un cristal?
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% &
% “El habito no hace al monje" JJoi

Siderita acomparfados de

Apatito-(CaF) y Cuarzo Cuarzo con Arsenopirita
e inclusiones
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ﬁ Simetria en los cristales Jbi

ol i el
alae.

+ Simetria es la repeticidon en el tiempo o el espacio.

Periodicidad y Simetria

30 marzo 2009 Lourdes Infantes

% ¢Como descubrir la estructura a nivel atomico %

de los cristales?
G8IC

Un poco de historia ...

Wilhelm Conrad Rontgen
(1825-1923) y la mano de
Su esposa

1895 Descubrimiento Rayos-X
1901 Premio Nobel en Fisica
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% Cristalografia: Mds de 20 premios Nobel Joi

GSIC Naturaleza electromagnética
de los rayos-X.
Difraccion de los cristales

{

Difraccion de rayos-X
para analizar la estructura

Von Laue atomica de los cristales W.H.Bragg, W.L.Bragg
(1914) (1915)

Desde principios
del siglo XX

\ 4

Hasta nuestros

dias
! i \ \ N il
Kornberg Huber Mackinnon
(2006) (1988) (2003)
30 marzo 2009 Lourdes Infantes
&

ﬁ Rosalind Franklin: Cristalégrafa.

GSIC Los‘dia‘lgramas de difraccion de ADN de Rosalind fueron JJbI
bauti a}ii;s por J.D. Bernal como las fotos de rayos X mas bellas

' hasta \e,.n onces obtenidas, y sirvieron para el establecimiento de

la estruCtpra doblemente helicoidal del ADN. |

[ I |

*;\,i""j
(1920-1958)

el L
L

we g

e
VR
~
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: %
Pero el Premio Nobel lo recibieron otros olvidando J Jbl
CsIC la decisiva influencia de estos resultados

James Watson
(1928-)

Premio Nobel de Fisiologia o Medicina en 1962

Francis Crick Maurice Wilkins . .
(1916-2004) (1916-2004) Crick, Watson, Wilkins
30 marzo 2009 Lourdes Infantes

*

%ﬁ J4oI

¢Qué son los Rayos-X?
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_ desplazamisnta o W de onda Tjgl
Rayos X w’ WMI;’\
| \/ \/ .
Un tipo de radiacion electromagnética

El espectro electromagneético

Longitud de 1w 1wt ! 1 1w ot e o1t e Les ot 1ot w? ' e o1pt?
onda en mefros I I I I I I | I }I I I I I
*— L 9 —
., D o o ! il -
Aumenta o ™ ¥ } i D
- F = { '_/I Este purio I\@.-I . oalal ol
Campa futbel 1= Pelofa Célula Racteria  Vius Profeina  Maléoula de ag
=]
Tipo de radiacidn l RADIO INFRARRDJO ULTRAVIQLETA
o visiBLg
MICROONDAS . H YOS5 GAMMA

Fuentes de radiacidn

Hnmodu ! ﬁ
Radic Fi Radar ‘ Bombilla  Radiokogl Grandes instalasiones ;  Elementos

Microondas g

¢Podriamos usar un microscopio?

30 marzo 2009 Lourdes Infantes

¢Podemos "ver" los atomos y las moléculas Tﬁg
que estdn dentro de los cristales? jjsin

Imagen

=

Dbjeto g

& &

O

Luz S
2.

Sistema oéptico
Computador

: a A

Cristal '\ & . Q

" AR <

—> @< o
Rayos X ) ¢

e ”’n%%
Detector %
Cristalografo

Sistema o6ptico simulado
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¢Como se realiza un experimento de difraccion?

30 marzo 2009 Lourdes Infantes

Experimento de difraccion i‘j@ﬁ

Gonidmetro, Detector y sistema de Crioproteccion

Goniémetro moderno y detector CCD
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""l!i 4 é
g%g Construccion de una cadena de proteina  Jjbj

*®
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Estructura molecular de
un compuesto organico

Virus

30 marzo 2009

Estructura de
la pared de un

* 1;"""’:‘
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e
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L

Estructura molecular de un
enzima presente en la
superficie del neumococo
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ol *
iﬁé Calidad de los datos i 0
VS.
Construccion del modelo

MEDIUM: 3 A HIGH: 1.7 A
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ﬁi ilbl

GSIC

¢Qué mantiene unidas las moléculas
en los cristales moleculares?
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igé Interacciones Intermoleculares 4O

Son las interacciones no-covalentes las que mantienen unidas las
moléculas en las estructuras cristalinas y las responsables de los
procesos de reconocimiento molecular

+ Interacciones idnicas

+ Fuerzas de London o de dispersion

Enlace de Hidrége
>

ey g
s
N

Atraceiones aipolo-dipolo . 72
Fuerza de Van der Waals ;ﬁ/
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*

iﬁé Interacciones de enlace de JJoI
hidrégeno en cristales organicos.

Se produce un enlace de hidrégeno
cuando un atomo de hidrégeno se
encuentra entre dos atomos mas
electronegativos, estableciendo un
vinculo entre ellos.
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Estructura
Cristalina

Estructura
Molecular

v

Plegamiento

Interacciones
Intermoleculares

|

Reconocimiento
Molecular
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% ilbl

GSIC

¢Reconocimiento molecular estatico?

INO!
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ﬁ ) ‘ °
ﬁ PI3K quinasa i

ligand: LY294002

GSIC

-
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Bl ®
%" BTLZ2 Lipasa
eSIC : J4oi
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1 Estructura molecular

|1 Estructura Cristalina

INO!
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&
Polimorfismo JJoi

GSIC

Distintos modos de empaquetamiento de las moléculas.
Ej. Carbono (diamante, grafito, nanotubos y fullerenos)

Transparente g’.m Opaco
Buen dispersor Blando
Duro Lubricante

Aislante eléctrico Muy adsorbente
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£ Polimorfismo JJoi

Distintos modos de empaquetamiento de las moléculas.
Ej. Carbono (diamante, grafito, nanotubos y fullerenos)

Estructura « » Funcion
30 marzo 2009 Lourdes Infantes
=< Propiedades que pueden variar JJoI
entre los distintos polimorfos
<+ P. Fisicas: dureza, densidad, conductividad eléctrica

o térmica
+ P. Fisicoquimicas: adsorcion, estabilidad, punto de fusion

» P. Quimicas: reactividad, estabilidad, solubilidad,
superficie especifica

+ P. Tecnoldgicas: piezoelectricidad, magnetismo,
ref 16 flexrérmy=-absercion de la luz.

P. Farmacoldgicas:biodisponibilidad, inefectividad, toxicida
contraindicaciones, efectos secundarice”

» EtC...
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* Farmacologia
GSIC

Ritonavir (inhibidor de la
protease HIV)

Presenta 2 formas polimorfas
siendo una de ellas indeseable

JJoI

kY o H
Sy
5
° &W/\VWAN«%
O
Palmitato de cloranfenicol (antibiotico)
Presenta 3 polimorfos: A, By C mas una forma

amorfa

A es la Unica con caracteristicas farmacocinéticas}

aceptables.

B es altamente biodisponible => sobredosificacior

C y la forma amorfa no consiguen alcanzar
concentraciones suficientes para que el

tratamiento sea efectivo

H
N\(o
/O/ CH;
HO

Paracetamol (analgésico)
Presenta 2 polimorfos | y Il

30 marzo 2009
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% Polimorfismo

GSIC
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ﬁ Polimorfismo

GSIC
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ﬁ ilbl

GSIC

Diferentes estructuras
moleculares

Diferentes estructuras
Cristalinas

INO!
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% Isomorfismo

CSIC
o X S s

HEN>— R HO/N\\— R _\\N/OH
30 marzo 2009 Lourdes Infantes
Isomorfismo
GSIC J:lbl

Enlace

VS. Covalente
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ﬁ Isomorfismo

GSIC Q
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i

% Solvatos Jbi
T X
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3

GSIC

30 marzo 2009

Recordemos: JJOI

Los cristales se caracterizan por poseer estructuras internas
periodicas y con simetria.

Relacion directa entre la estructura cristalinay las
propiedades y funciones del material.

Una estructura molecular puede presentar diferentes
estructuras cristalinas.

Diferentes estructuras moleculares pueden formar
empaquetamientos isomorfos.

Las interacciones intermoleculares observadas en los
cristales son también las responsables del reconocimiento
molecular in vivo.

Los Rayos-X son la herramienta perfecta para abordar el
analisis de las muestras cristalinas.

Lourdes Infantes
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GSIC
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Bases de Datos
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:  |PDB _http://www.pdb.org/pdb/ JJOI

o
O

mTotal mYearly

A

o by hovering mouse aver the bar
Humebar

rly Growth of Total Structures
uctures can be viewe

Yeal
mber of sin

ooooooooooo
L T = T N = - S B = - -+ - - - - - S = - - - - R R -
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CRYSTMET JJOI
http://www.tothcanada.com/databases.htm

o
8t

Base de Datos de Metales y
Fases Intermetalicas
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e |ICSD http://icsdweb.fiz-karlsruhe.de JJb|

o
O

Compuestos sin enlaces C-C 6 C-
H y que, ademas sean

® Estructuras que contienen, al
menos, uno de los elementos:

H, He, B, C, N, O, F, Ne, Si, P, ClI,
Ar, As, Se, Br, Kr, Te, |, Xe, At, Rn

® Aproximadamente 100.000
entradas en octubre 2007

® Es complementaria de CSD

30 marzo 2009 Lourdes Infantes
0w} #
T i J4ol
GSIC Cambridge Structural Database (CSD)

http://www.ccdc.cam.ac.uk

+ Base de datos que contiene informacidén sobre mas de
195.000 estructuras de cristales organicos resueltos
hasta la fecha.

-+ Dispone de herramientas para la explotacién de esta
informacion: ConQuest, Mercury, Vista, Mogul, Isostar

datli
Ill.ltlh,
It

i
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Cambridge Structural Database (CSD)
Teaching Database

General Chemistry

- Aromaticity

- Shapes of molecules: VSEPR model

- Indentifying functional groups (coming soon)

Organic Chemistry

Aromaticity

Halonium ions

Stereochemistry

Ring conformations

Indentifying functional groups (coming soon)

Inorganic Chemistry

- Shapes of molecules: VSEPR model
- Metal-carbonyl back-bonding

- Metal geometry interconversion

- Hapticity

Analytical Chemistry
- Analysing molecular dimensions

*®

JJoI
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http://www.xtal.igfr.csic.es

istalografia - Crystallography - Windows Internet Explorer

) bt fumann ekl igfr. csic esiCristalografiafindes. htrl || #2 ][ X P~
Google| 8~ v Buscar 4+ @~ - B+ % warcadores~ (6 buscar - P Corrector ortogrsfico ~ |21 Traduc | T-] Autocampletar &« () Acceder -
P = ; P »
w | 9 cristalograia - Crystalography | | - B - 2kpégina v & Herramientas -

e = - ; \
e Cristalografia :
ixRa g - =~
csic .t
Viernes, 27 Marzo 2009
Atras+] Siencuentra errores o incoherencias en estas paginas, por favor, haganoslo saber. Gracias. Actualizado: 24 Mar. 2009

Go to the English version

O irotucaon Bienvenido al mundo de la Cristalografia ..
flEStiuciradeliose (i aiey Si a la izquierda de la pantalla no se muestra el mend de esfos apuntes, use este enlace.
2 Los rayos X

3 Simetria de los cristales

4 Redes directa y reciproca CR‘STALOGRAF'A Estas paginas (*). probablemente nunca acabadas, pretenden guiar al lector

interesado en el fascinante mundo de la Cristalografia. una parte del saber bien
entroncada en la Ciencia actual y gracias a la cual hemos podido averiguar, a
través del esfuerzo de muchas personas y durante muchos afios, cémo son los
cristales, cémo son las moléculas, las hormonas, los acidos nucléicos, los
enzimas, las proteinas .. a qué se deben sus propiedades y cdmo podemos
entender su funcionamiento en una reaccidn quimica, en un tube de ensayo, o
en el interior de un ser vivo.

5 Dispersion y difraccion

6 Difraccién experimental
7 Resolucion estructural

& El modelo estructural

49 Cilculo en Cristalografia
10 Cristalografia en Espafia
El descubrimiento de los rayos X revoluciond el antiguo campo de la
Cristalografia, que hasta entonces habia estudiado la morfologia de los
minerales. La interaccidn de los rayos X con los cristales demostrd que los
rayos X eran radiacién electromagnética de longitud de onda del orden de 10°"®
metros y que la estructura interna de los cristales era discreta y periddica, en
redes tridimensionales, con separaciones de ese orden. Esto hizo que, ya desde
el siglo pasado, la Cristalografia se convirtiera en una disciplina basica de
muchas ramas cientificas y en especial de la Fisica y Quimica de la materia
condensada, de la Biologia y de la Biomedicina.

11 Resefias biograficas

Visitor locations

T \usthaps- A
Click to see

| Que lo disfrute!

(*) Trabajamos para completar estas paginas y poderlas ofrecer al lector
interesado, pero como es obvio, no estamos a salvo de errores, ni de
incoherencias. ni de omisiones. Cualquier cosa que advierta en este sentido, por

~

€ Internet F,100%
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Grupo de Cristalografia
Macromolecular y Biologia
Estructural.

Instituto de Quimica-Fisica
Rocasolano. CSIC

Martin Martinez Ripoll

GRACIAS
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