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Moderni chemie povazuje pozadavek znalosti struktury zkoumanych latek za naprostou
samoziejmost, nebot’ spravné urceni struktury umoznuje kromé pochopeni ¢etnych vlastnosti
latek také interpretaci a dokonce predikei jejich chovani pii chemickych reakcich.

Jiz delsi dobu bylo mozZno provést ¢astecné nebo 1 Gplné stanoveni struktury latek na zakladé
nékolika spektralnich metod, jako napt. nuklearni magnetickou rezonanci, infracervenou
spektroskopii, hmotnostni spektrometrii a dalSich. V poslednich letech se vSak diky prudkému
vyvoji instrumentalni a vypocetni techniky staly rentgenové difrakéni metody téméf rutinni
metodou zékladniho vyzkumu a dovoluji ziskat i takové informace o struktuie zkoumanych
latek, které byly pied rozmachem strukturni analyzy pouze obtizn¢ (pokud viibec) dostupné.

Difrakéni metody totiz poskytuji primé informace o strukture molekul a krystalti, kdezto ostatni
metody dnes pouzivané ke stejnému ucelu poskytuji pouze informace neprime; odvozeni
struktury zkoumané latky na zékladé neptimych veli¢in miize ale predstavovat vazny problém.
Vysledkem Gspésné difrakeni analyzy byva presné urceni prostorového uspoiadani stavebnich
jednotek (atomtl, aminokyselin, apod.), umoznujici snadnou vizualizaci struktury. Vhodné
provedené difrak¢ni experimenty nam navic umoziuji studovat i nékteré dulezité fyzikalni
vlastnosti latek (napt. modulace krystalové miize, fazové prechody, magnetizmus, povrchové
efekty, tenké vrstvy). Diky rozvoji vypocetni techniky se stalo difrakéni studium struktury
biologicky vyznamnych molekul (napf. proteinii) také naprostou samoziejmosti.

Spole¢nym jmenovatelem vSech difrakénich experimenti je studium difrakce (interference)
vhodného elektromagnetického zafeni na periodicky se opakujicim motivu. Tento periodicky
se opakujici motiv miize vzniknout vhodnym uskupenim jednotlivych atomd, ale tfeba

1 parovanim molekul ¢i iontll v pevném stavu. Jelikoz se jednotlivé latky mohou pfti vystavbé
periodického motivu znacné lisit, byva ucelné si jejich popis zjednodusit zavedenim tzv.
krystalové mrize. Miizku zkonstruujeme tak, Ze si v§imame pouze periodického uspotadani
zakladnich stavebnich motivli (atomd, iontd, molekul...). Tyto stavebni motivy nahradime
jedinym (abstraktnim) bodem a uspotradani jednotlivych miizovych boda pak da vzniknout
vlastni krystalové mtizi (Obr. 1).

Obr. 1. Krystalograficka mrizka



Diky své periodicité se krystalografickd miizka chova jako mtizka opticka, na které pii
splnéni jistych podminek mtize dojit i k interferenci ¢i difrakci elektromagnetického zareni.
Nutnou podminkou pro pozorovani difrakce je ovSem pouziti elektromagnetického zafeni se
srovnatelnou vlnovou délkou s periodicitou optické (krystalové) miizky. Pro bézné€ studované
latky lezi tato periodicita zhruba kolem 10" m a pro pozorovéni difrakce je tfeba pouzivat
Rontgenovo zafeni.

Vlastni difrakéni experiment spociva v ozafeni zkoumané latky rentgenovym zafenim
a soucasné detekci zafeni difraktovaného vzorkem (Obr. 2).
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Obr.2. Schématické znazorneni difrakcniho experimentu.

Legenda: ZZ — zdroj primarniho zareni, PZ — primarni zarent, VZ — vzorek, F/D — fotograficky film
nebo detektor zareni. Tecky na detektoru znazornuji jednotlivé difrakce.

Pti zaznamu difrak¢éniho obrazu je tfeba urcit jak pfesnou polohu, tak i intenzitu jednotlivych
difrakénich stop (difrakci). Difrakéni obraz nasnimany filmem ¢i detektorem zafeni ovSem
ani trosku nepfipominad jakoukoliv chemickou strukturu, kterou je mozno ziskat teprve po
matematickém zpracovani poloh a intenzit naméfenych difrakci. Toto zpracovani se dnes
provadi zdsadné na vykonnych samocinnych pocitacich.

Uspésna strukturni analyza poskytne po zpracovani experimentélnich dat cenné idaje
nejenom o krystalografické miizi (Obr. 3), ale i o vlastni struktufe stavebnich ¢astic miize
(atomti, fragmenti ¢i molekul; Obr. 4). Tato metodika stoji za uspéSnym urcenim struktury
nejenom Cetnych vyznamnych materiali (supravodici, katalyzatort, apod.), ale i biologicky
vyznamnych molekul jako napt. peptidd, penicilinu ¢i vitaminu By».
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Obr. 3. Cast krystalografické miizky chlorvidu sodného.
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Obr. 4. Cast struktury MOF s médi

a kyselinou 1,3,5-trikarboxybenzenovou.



