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AZ ATOMOK VILÁGÁBAN 

A kris tá lyszerkezet-kutatás feladata, h o g y megha tá rozza a z a t o m o k he lyé t 
a kristályban, a k ö z t ü k lévő távolságokat , a z ú n . kötés távolságokat , a 
távolságok a lkot ta szögeke t (kötésszögek) , a m o l e k u l á k térbeli alakját, a 
m o l e k u l á k közöt t i kapcso lódás i m ó d o k a t s tb. E kuta tások azért fontosak, 
mer t a z anyag fizikai és kémiai tulajdonságai a szerkeze tüktő l is függnek . 
E n n e k a z igazolására pé ldákén t a gyémán t és a grafit eml í the tő . M i n d k é t 
a n y a g o t c s a k s z é n a t o m o k a l k o t j á k , d e t u l a j d o n s á g a i k m e r ő b e n 
k ü l ö n b ö z n e k , é p p e n a z a t o m o k k ü l ö n b ö z ő e lhe lyezkedése és kapcso lódás i 
m ó d j a k ö v e t k e z t é b e n . A g y é m á n t s z ín t e l en , á t l á t szó , n a g y o n k e m é n y 
d rágakő , amely sz ige te lő , azaz n e m vezc i i a z e l ek t romos áramot . A grafit 
v iszont p u h a , fekete s z ínű és vezeti a z e l ek t romos áramot . Megá l l ap í to t t ák 
továbbá , h o g y egy gyógyszer é let tani hatása a m o l e k u l a össze té te le mel le t t 
függ a n n a k alakjától is. 

A kristályokra a z j e l l emző , h o g y b e n n ü k a z a t o m o k megha tá rozo t t r e n d 
szerint h e l y e z k e d n e k c l és pe r iod ikusan i smé t lődnek b i zonyos i r ányokban , 
melyeke t a kristály t enge lye inek nevezünk . M i n d e n kristálynak h á r o m ten­
ge lye van, melyek n e m fekszenek egy s íkban . A kristályokat a tenge lye ik 
m e n t é n j e l e n t k e z ő i smét lődés i pe r iódusok és a t enge lyek közöt t i s z ö g e k 
a lap ján hét rendszerbe sorolhat juk . A k o n y h a s ó b a n p l . a h á r o m tengely 
egymásra merő l eges és a ná t r ium, va lamint a k lór i o n o k i smét lődés i szaka­
s z a i a h á r o m t e n g e l y m e n t é n a z o n o s a k (a = b = c = 5 , 6 2 ° ) . E z t a 
kristályrendszert n e v e z z ü k k ö b ö s rendszernek. 

A h h o z , h o g y m e g h a t á r o z z u k egy kristálynak a szerkezetét , e l e g e n d ő h a 
egy parányi kristállyal r ende lkezünk , a m e l y n e k a mére te kb . 0 ,1 -0 ,2 m m . 
I g e n g y a k r a n a k r i s t á l y o k a z e g y i k t e n g e l y i r á n y á b a n g y o r s a b b a n 
n ö v e k e d n e k min t a másik két tengely i rányában, s így h o s s z ú o s z l o p o k 
a lakjában kr is tá lyosodnak. H a egy i lyen kristályt egy h e n g e r a l a k ú kamra 
k ö z é p p o n t j á b a h e l y e z ü n k úgy, h o g y a kristály t enge lye m e g e g y e z z e n a 
h e n g e r t e n g e l y é v e l , é s a k r i s t á l y r a m o n o k r o m a t i k u s ( e g y s z í n ű ) 
rön tgensugá rzá s t b o c s á j t u n k m e r ő l e g e s e n a t enge ly irányára, a k k o r a 
kristály rácssíkjairól v isszaverődő sugarak a h e n g e r b e l s ő fa lához s i m u l ó 



f i lmen p á r h u z a m o s vona l ak m e n t é n feketedési p o n t o k sorozatát idézik e l ő , 
me lyek a fi lm e lőh ívása u t á n vá lnak lá thatóvá. A használ t r ön tgensugá r / á s 
h u l l á m h o s s z á n a k és a kamra sugarának i smere tében a p á r h u z a m o s vona lak 
közö t t i távolság nagyságábó l k iszámítható a kristály tengelye m e n t é n (amely 
e g y b e e s i k a k a m r a t e n g e l y é v e l ) a z a t o m o k i smé t lődés i p e r i ó d u s a . A 
felvételezés k ö z b e n a kristály a tengelye körü l 2 0 - 3 0 ° - o t oszci l lá l , h o g y a 
rácssíkok reflektáló he lyze tbe kerül jenek. 

H a s o n l ó k é p p e n , h a a kristályt ú g y he lyezzük el a kamrában , h o g y egy 
más ik t enge lye e s sen e g y b e a kamra tengelyével , és a felvételezést a z e l ő b b 
leír t m ó d o n m e g i s m é t e l j ü k , a f i l m e n a f eke tedés i p o n t o k , m e l y e k e t 
re f lex ióknak nevezünk , újfent p á r h u z a m o s vona l ak m e n t é n h e l y e z k e d n e k 
el , d e a v o n a l a k egymás tó l va ló távolsága k ü l ö n b ö z i k a z e l ő z ő filmen kapot t 
t á v o l s á g o k t ó l , h a a z i s m é t l ő d é s i p e r i ó d u s o k a t e n g e l y e k m e n t é n 
k ü l ö n b ö z n e k . I ly m ó d o n tehát m e g h a t á r o z h a t ó m i n d h á r o m tengely m e n t é n 
a z a t o m o k i smé t lődés i pe r iódusa . A t enge lyek közöt t i s z ö g e k op t ika i 
méré sekke l ha t á rozha tók meg , m é g p e d i g úgy, hogy mérjük a kristályt 
ha tá ro ló fe lü le tekről visszavert fénysugarak közöt t i szöget . 

H o g y mi lyen r e n d szerint h e l y e z k e d n e k el a z a t o m o k a kristályban, azt a z 
a d o t t kristályra j e l l e m z ő s z immet r i ae l emek ha tá rozzák m e g . A sz im­
m e t r i a e l e m e k a k ö v e t k e z ő k : s z i m m e t r i a k ö z p o n t , m á s o d - , h á r m a d - , 
n e g y e d - é s h a t o d r e n d ű forgástengely, tükörsík, c súszó tenge ly és csúszős ík . 
M e g e m l í t e n d ő , h o g y a kristályok v i lágában a z ö t ö d r e n d ű forgástengely n e m 
lé tezhet . A n ö v é n y - és á l la tvi lágban e z a forgástengely n é h o l megje len ik . 

A m ú l t s zázad v é g é n Schönf l i es n é m e t ma temat ikus kiszámította , h o g y a 
h é t kr is tá lyrendszerben a l é tező sz immet r iae lemek lehe tséges kombinác ió j a 
2 3 0 . A s z i m m e t r i a e l e m e k egy l e h e t s é g e s k o m b i n á c i ó j á t t é r c s o p o t n a k 
nevezzük . 

H a a fe lvé te lezéshez használ t kamrában ezze l koaxiá l i sán két h e n g e r 
a l akú fémgyűrű t h e l y e z ü n k egymás tó l 1-2 m m távolságra, a k k o r e hézagga l 
k ivá lasz tha tunk egy v o n a l m e n t é n j e l en tkező reflexiósort és a m í g a kristály 
a t enge lye kö rü l 2 0 0 ° - o t oszci l lá l , azzal e g y i d ő b e n a kamra egyen le t e sen 
e l m o z d u l 100 m m - t a tengelyével p á r h u z a m o s irányba, akkor a ref lexiók a z 
e g é s z f i lmen s z ó r ó d n a k szét. Ezt a felvételezési módszer t azért használ juk , 
h o g y megha t á rozhas suk m i n d e n egyes ref lexiónak a z indexét , ami n e m más 
min t a r e f l ex ióhoz hozzá rende l t h á r o m egész s z á m (h, k, 1)). fi s z á m o k 
ér tékei a t tó l függnek , h o g y a rön tgensugárnya láb melyik rácssíkról verődöt t 
vissza, és h á n y a d r e n d ű a visszaverődés. Ugyan is egy cl egymás közöt t i 
távolságra l évő rácssík sorozat ró l a rön tgensugarak csak a k k o r v e r ő d n e k 
vissza, h a kielégí t ik a B r a g g egyenlete t : nA = 2 d s in 9, a h o l n a visszaverődés 
rendje (egész s zám) , A a rön tgensugárzás h u l l á m h o s s z a és 6 a rácssíkról 
t ö r t énő visszaverődés s z ö g e . 

A r e f l e x i ó k i n d e x e l é s é v e l m e g h a t á r o z h a t j u k a r e f l e x i ó k k i o l t á s i 
törvényszerűségei t , ame lyek segí tségével azonos í tha t juk a tércsoportot , 
a m e l y h e z a vizsgált kristály tartozik. így p l . h a megál lap í to t tuk , h o g y a O k o 
t ípusú ref lexiók csak akkor j e l en tkeznek h a k pá ros szám, e z azt je lent i , h o g y 
a kr is tályban j e l e n v a n a m á s o d r e n d ű csúszó tenge ly , ame ly p á r h u z a m o s a 



kristály B tengelyével . És h a p l . a r o m b o s rendszerű kristály e se t ében 
egyedü l csak ezt a kioltási törvényszerűséget észle l tük, ezzel e g y ö n t e t ű e n 
megha tá roz tuk a tércsoportot , a m e l y h e z a vizsgált kristály tartozik. Ugyanis 
a k ü l ö n b ö z ő tércsoportra más és más kiol tások j e l l emzőek . 

A kutatási folyamat köve tkező lépése a reflexiók intenzi tásának a mérése . 
A v i s s z a v e r ő d é s e r ő s s é g e a k ü l ö n b ö z ő rácss íkokró l függ a z a t o m o k 
e l rendeződésé tő l , azaz a kristály szerkezeté tő l . 2 - 3 évt izeddel ezelőt t a 
ref lexiók intenzitását a filmen e lőidézet t feketedés mér tékébő l határozták 
m e g . M a ezt a művele te t s zámí tógépes vezér lésű dif f raktoméicrek végzik, 
ame lyek a kristály rácssíkjairól visszavert rön tgensugárnya láb intenzitását 
m e g f e l e l ő s zámlá lóbe rendezés se l mérik. A mért ref lexiók s z á m a ezres 
nagyságrendű és függ a kristályrendszertől , valamint az e l emi ce l l ában 
m e g h a t á r o z a n d ó a t o m o k s z á m á t ó l . A k r i s t á l y e l e m i c e l l á j a a z a 
pa ra l e lop ipedon , a m e l y n e k a z élei a kristály tengelyével pá rhuzamosak és 
nagyságuk a tengely m e n t é n j e l en tkező pe r iódusokka l e g y e n l ő . 

Four ier , francia ma tema t ikus a 19- század e le jén felfedezte, h o g y a 
pe r iod ikus függvény t r igonomet r ikus sor segítségével áb rázo lha tó . Mivel a 
k r i s t á l y b a n a z a t o m o k p e r i o d i k u s a n i s m é t l ő d n e k , a k r i s t á l y 
e l ek t ronsű rűség-e losz l á sának a le í rásához a kuta tók a i 'ourier-sort vet ték 
igénybe . A kristály e l ek t ronsűrűség e loszlása h á r o m d i m e n z i ó s l : our ie r - so r 
seg í t ségéve l s z á m o l h a t ó ki . A sor koeff ic iensei a rácssíkról visszavert 
r ö n t g e n s u g á r n y a l á b in tenz i tásábó l nyert ú n . szerkezet i a m p l i t ú d ó k . A 
szerkezet i a m p l i t ú d ó k a t a mér t in tenz i tásokból kapjuk, meghatá rozot t 
k o r r e k c i ó k u t á n . A z e l e k t r o n s ű r ű s é g e l o s z l á s a a l a t i a kris tály e g y e s 
pon t ja iban az egységnyi térfogatban l évő e l ek t ronok számát ér i jük. A z o n a 
he lyen , a h o l a l e g n a g y o b b a z e lek t ronsűsűség , o t í van a l e g n e h e z e b b a t o m , 
m i v e l a z t a r t a l m a z z a m a g a k ö r ü l a l e g t ö b b e l e k t r o n t . T e h á t a z 
e l ek t ronsűsűség -e losz l á s m a x i m u m a i ha tározzák m e g az a t o m o k helyeit a 
kristály e l emi ce l lá jában. 

A z e l ek t ronsűrűség-e losz lá s k i számolásához a szerkezet i a m p l i t ú d ó k 
fáz isa inak a z i smere te is s z ü k s é g e s , ami t v i szon t kísérlet i ú t o n , a zaz 
m é r é s e k k e l n e m h a t á r o z h a t u n k m e g . ű z k é p e z i a s z e r k e z e i k u t a l á s 
fázisproblémáját . És m i u t á n a ku ta tók felismerték, hogy a rácssíktikról 
v isszaverődő sugárnyaláb—intenzitásokból számíto l t szerkezel i a m p l i t ú d ó k 
közöt t b i z o n y o s va lósz ínűségi fázisösszefüggések lé teznek, s z á m í t ó g é p e s 
p rogramoka t d o l g o z t a k ki a fázisok köze l í tő meghatározására . 

Mivel a z e l emi ce l l ában a p o n t o k s záma vég te len , hogy a p r o b l é m a 
m e g o l d h a t ó l e g y e n , a p e r i ó d u s o k a t e g y e n l ő s z a k a s z o k r a o s z t j u k é s 
l épésenkén t számol juk ki a z e l ek t ronsűrűség értékét. 1 la pl . a per iódusoka t 
5 0 e g y e n l ő részre oszt juk, a k k o r a há romha j l á sú kr i s tá lyrendszerben , 
a m e l y n e k n incs sz immetr iaközpont ja , 50x50x50 , azaz 125 0 0 0 p o n t b a n kell 
k i s z á m í t a n i a z e l e k t r o n s ű r ű s é g é r t éké t h á r o m d i m e n z i ó s l : o u r i e r - s o r 
segí tségével . Mivel a so r koeff ic ienseinek a s záma ezres nagyságrendű , egy 
i lyen e l s z á m o l á s h o z egy e m b e r é l e t s e m v o l n a e l e g e n d ő , h a azt kézi 
számolássa l , azaz e l e k t r o m e c h a n i k u s s zámí tógéppe l s z e r e l n é n k e lvégezn i . 
A p r o b l é m a csakis e l ek t ron ikus s zámí tógéppe l o l d h a t ó m e g . 



M i u t á n a Four i c r - so r segítségével számol t e l ek t ronsű rűség -e lo sz l á sbó l 
m e g h a t á r o z t u k a z a t o m o k he lye i t ( k o o r d i n á t á i t ) a z e l e m i c e l l á b a n , 
köve tkez ik a kristály sze rkeze tének a „ f inomí tása" , ame ly a l e g k i s e b b 
négyzet matemat ikai módsze r segítségével történik. E m ó d s z e r l ényege az, 
h o g y o lyan koord iná táka t keres a z a t o m o k n a k , ame lyekke l a mér t é s 
számítot t szerkezet i a m p l i t ú d ó k kü lönbsége inek négyze tes ö s szege a leg­
k isebb értéket mutatja, azaz 2 | | F 0 | - | l ; c | | 2 = min . E k é p l e t b e n | F 0 | a 
r á c s s í k r ó l v i s s z a v e r ő d ö t t s u g á r n y a l á b - i n t e n z i t á s b ó l nyer t s z e r k e z e l i 
a m p l i t ú d ó a b s z o l ú t é r l é k c , | F C | a z a t o m o k k o o r d i n á t á i v a l s zámí to t t 
szerkezet i a m p l i t ú d ó abszo lú t ér téke és 2! a k ü l ö n b s é g e k négyze te inek a z 
ö s s z e g é t j e l e n t i . A z F c k i s z á m í t á s á h o z az a t o m o k k o o r d i n á t á i n k ívü l 
i s m e r n ü n k kell a z a t o m o k szórástényezői t is, azaz, h o g y h o g y a n s z ó r ó d n a k 
a rön tgensugarak a z egyes a tomfaj tákon. Ezt a k ü l ö n b ö z ő atomfajtákra az 
e lméle t i fizikusok számí to l ták ki a szórási s z ö g függvényében . Mivel ezeke t 
a s z ó r á s t é n y e z ő k e i a n y u g a l o m b a n l évő a t o m o k r a számí tha t t ák ki , a 
kris tályban viszont a z a t o m o k rezgő mozgást végeznek egyensúly i he lyze tük 
körü l , az Fc számításánál ezt is figyelembe kell venn i . 

A szerkezet „ f inomí tása" u tán az ú n . megbízha tóság i tényezőt s zámol juk 
ki, amelyet úgy kapunk , ha a mért és számítot t szerkezet i a m p l i t ú d ó k 
k ü l ö n b s é g e i n e k az abszo lú t összegét eloszt juk a mért szerkezet i a m p l i t ú d ó k 
összegével . E z a menny i ség az egyik fokmérője annak , h o g y mi lyen p o n t o s a n 
o l d o t t u k m e g a kristály szerkezetét és ér téke a diffraktométerrcl mért 
in tenzi tások e se t ében 0,05 körül m o z o g . 

V é g e z e t ü l , h a m e g h a t á r o z t u k az a t o m o k helyei t a z e l e m i ce l l ában , 
k i s z á m o l h a t j u k a kö tés távo lságoka i , kö lés szögeke t , va lamint a kristály 
sze rkeze té re j e l l e m z ő többi paramétert és e lkészí thet jük a do lgoza to t , 
amelye t va lamely nemze tköz i t u d o m á n y o s folyóiratnak k ü l d ü n k el köz lés 
cé l jábó l . 

A le í r tak s z e m l é l t e t é s é r e p é l d á u l s z o l g á l j a n a k a l e g ú j a b b ku ta tás i 
e r e d m é n y e i m . A z odvas ke l t ikéből (Corydal is cava) izo lá l tuk a b u l b o k a p n i n 
n e v e z e t ű vegyüle te t , a m e l y n e k a gyógyásza iban t ö b b a lka lmazása van . 
H a s z n á l j á k a P a r k i n s o n - k ó r v a l a m i n t a n e u r o v e g e t a t í v b e t e g s é g e k 
keze léséné l . 

A vegyüle t össze té te le C 1 9 I I 1 9 N CM és r o m b o s rendsze rben kris tályosodik 

a köve tkező pe r iódusokka l : a = 8 , 2 9 3 / 5 / , b = 8 , 4 6 2 / 5 / és c = 2 2 , 8 0 / l / Á. A z 
e l e m i c e l l a n é g y m o l e k u l á t t a r t a l m a z . A r e f l e x i ó k i n d e x e l é s é v e l 
megá l l ap í t o t t uk , h o g y a hOO, OkO és 001 t ípusú ref lexiók csak a k k o r 
j e l en tkeznek ha h = 2 n , k = 2 n és l = 2 n (n egész számot j e len t ) , ami h á r o m 
e g y m á s r a m e r ő l e g e s m á s o d f o k ú c s ú s z ó t e n g e l y j e l e n l é t é t b i zony í t j a a 
kristályban. A szerkezet 1523, kísérleti leg észlel t szerkezet i amp l i t údóva l 
t ö r t é n ő „ f i n o m í t á s a " R = 0 , 0 6 3 m e g b í z h a t ó s á g i t é n y e z ő h ö z vezete t t . A 
m o l e k u l a alakja a z 1. ábrán lá tható , a m e l y e n a kis kö rök a h id rogéneke t 
ábrázol ják. A 2 . ábra a m o l e k u l á k n a k az e lhe lyezkedésé t mutat ja a z e l emi 
c e l l á b a n (a h i d r o g é n a t o m o k itt n incsenek fel tüntetve) . 

A z A és D ha t tagú gyűrűk aromásak, ami azt je lent i , h o g y a gyűrű 
széna tomja i egy s íkban fekszenek. A s z é n - s z é n kötés távolságok 1,356/7/ és 



1,420/6/ Á k ö z ö n vá l takoznak. A s z é n - s z é n - s z c n kö tés szögck 115,9/4/ és 
122,4/5/° k ö z ö u i t a r tományban j e l en tkeznek . A a romás gyűrű s íkbél i 
je l legét bizonyít ja, hogy az egyes a t o m o k n a k a síktól va ló l e g n a g y o b b 

o 
el térése m i n d ö s s z e 0 ,057/4 /A. A két a romás gyűrű síkja 34,4/2/ - o t zár b e 
egymással . 

l á b r a 2 . ábra 

A z ö t t agú gyűrű két fajta s z é n - o x i g é n egyes kötést tartalmaz. A röv idebb 
o 

kötéseket (1 ,373/7/és 1,377/6/A) a z a romás gyűrű szénatomjai ( C 1 4 . C 1 5 ) 
o 

alkotják, míg a hosszabb kötéseket (1,4 12/9/ és 1,413/8/A) a C 1 7 - e s a t o m 
alkotja. 

A B és C gyűrűk atomjai n e m fekszenek egy s íkban és alakjukat a 
konfo rmác iósana l í z i sban használ t „ fé l szék"és , . csavar t k á d " e l n e v e z é s e k k e l 
j e l l emezzük . A n n a k é rdekében , hogy a 01 és 04 je lzésű o x i g é n a t o m o k 
közöt t a kö l c sönha tá s a l e h e l ő l egk isebb legyen (mivel n e m a lko tnak kémiai 
kö t é s i ) , a C l 2 , C 1 3 és C l 4 je lzésű s z é n a l o m o k g y ű r ű n kívül i s zöge i 
l ényegesen n a g y o b b a k 1 2 0 ° - n á l . 

o 
A 03 és 04 o x i g é n a t o m o k között , köze l ségük e l lenére (2 ,684 /6 /A) , n e m 

alakul t ki m o l e k u l á n be lü l i h i d r o g é n h í d - k ö t é s , mivel az 04-11...03 s z ö g túl 
kicsi (111°). n í l e n b e n a 04 je lzésű o x i g é n h e z k a p c s o l ó d ó h i d r o g é n a B - t e n -
g e l y m e n t é n e g y p e r i ó d u s s a l e l t o l t m o l e k u l a n i t r o g é n j é v e l a l k o t 
h id rogénh íd -kö té s t , mely a 2 . ábrán pon tozo t t vonal la l van fel tüntetve. 

Megyjegyzés : A b u l b o k a p n i n izolálását az odvas ke l t ikéből K a n y ó István 
aspiráns, a s zámí tógépes számításokat ped ig Mészá ros C s a b a tanársegéd 
végezte . A reflexiók intenzitását a Bern i Egye t emen dr. Peter I-ngel d o c e n s 
mé r t e , és s z á m o l t a ki b e l ő l ü k a sze rkeze t i a m p l i t ú d ó k a t . A kuta tás i 
e r e d m é n y e k b ő v e b b te r jede lemben a z Acta Crys ta l lographies c. nemze tköz i 
folyóiratban kerü lnek publ ikálásra a z emlí tet t társszerzők fe l tünte tésével . 


