Krystalografové si ,,posvitili* na nejleh¢i atomy v nejmensich krystalech

Védci z Fyzikalniho tistavu AV CR stoji v cele mezindrodniho tymu, ktery vyvinul novou metodu
analyzy rozptylu elektronii na nanokrystalickych materidlech. Tato metoda dosdhla takové
presnosti, Ze pomoci ni bylo mozné urcit pozice i tech nejlehcich existujicich atomii — atomu
vodiku. Presnost a spolehlivost metody byla demonstroviana v praci, ktera vychazi 13. ledna
2017 v casopise Science a popisuje urceni pozice vodikii ve dvou riznych materidalech.

Strukturni krystalografie je védni obor zabyvajici se urCovanim atomarni struktury krystalickych latek.
Znalost krystalové struktury je zdkladem pro rozvoj fady védnich oboril jako je naptiklad materidlové
inzenyrstvi, organickd i anorganickd chemie, farmacie ¢i molekularni biologie. Ptes bouflivy rozvoj
strukturni krystalografie béhem celého dvacatého stoleti zlistavaji i v tomto oboru nevyieSené Ci obtizné
feSitelné problémy. Jednim z nich je spolehlivd strukturni analyza nano- a mikrokrystalt, tedy krystali o
rozmérech okolo jednoho mikrometru ¢i mensich. To znamena velky problém v fad¢ obort jako napiiklad
priprava novych materialti, syntéza katalyzatorti pro chemicky pramysl, vyvoj farmaceutik nebo geovédy,
kde zajimavé materidly netvoti dostatecné velké krystaly.

I v oblasti analyzy nanokrystali doslo v poslednim desetileti k velkému pokroku diky rozvoji novych
technik vyuzivajicich rozptyl (difrakci) elektronti na krystalech. Doposud ov§em tato metoda poskytovala
pouze priblizné informace a neumoziovala urcit vSechny potiebné detaily krystalové struktury.
Mezinarodni tym pod vedenim védct z Oddéleni strukturni analyzy Fyzikalniho tstavu AV CR proto v
poslednich letech intenzivné pracoval na vyvoji metody, ktera by toto omezeni odstranila a zvysila
presnost strukturni analyzy pomoci elektronové difrakce. Cile se podafilo dosahnout diky vyuziti
pokrocilych vypocetnich postupli a vyvojem novych algoritmii pro zpracovani dat.

Uspéch nové metody demonstruje jeji pouZiti pro uréeni pozice nejlehéich ze viech atomil — atomi
vodiku. Atom vodiku obsahuje pouze jeden proton a jeden elektron a proto dava v elektronové difrakci
nejslabsi signal. Spolehliva detekce atomi vodiku je obecné povazovana za jeden z nejobtiznéjSich tkold
pri urCovani krystalové struktury a pomoci elektronové difrakce byla doposud zcela nemozna. Prace
vznikla ve spolupraci s védci z francouzského CNRS v Caen a byla publikovana v prestiznim casopise
Science. V praci byly analyzovany struktury dvou latek — organické latky paracetamolu, coz je u€inna
slozka fady analgetik a antipyretik, a hydratovaného hlinitofosforecnanu kobaltnatého. Ten byl vybran
jako reprezentant anorganickych materidli s trojrozmérné¢ propojenou strukturou, které jsou hojné
vyuzivany v chemickém primyshu jako sorbenty a katalyzatory. V obou pifpadech se podatilo urcit pozice
vsech vodikovych atomi v krystalové strukture.

Vyvinutda metoda piinasi kvalitativni posun v moznostech analyzy krystalickych materialit a vzhledem k
Sirokému pouziti krystalografie v ptirodnich védach ma potencial pfispét k rozvoji celé fady veédnich
obort.
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Obrazek ,,TZ Science vodiky A.png*: (A) Struktura formy II paracetamolu s diferenénim
elektrostatickym potencidlem znazornénym pomoci Sedych a zlutych isopovrchii. Maxima

Vv elektrostatickém potencialu odpovidaji pozicim vodikovych atomi ve struktufe. Strukturu paracetamolu
zobrazuje tézvideo dostupné na: http//www-xray.fzu.cz/press/hydrogens in _paracetamol.mp4
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Obrazek ,,TZ Science_vodiky B.png*: (B) Struktura formy hydratovaného hlinitofosfore¢nanu
kobaltnatého s diferencnim elektrostatickym potencidlem znazornénym pomoci Sedych a Zlutych
isopovrchii. Maxima v elektrostatickém potencialu odpovidaji pozicim vodikovych atomi ve struktufe.
Strukturu hlinitofosfore¢nanu kobaltnatého zobrazuje téz video dostupné na: http://www-
xray.fzu.cz/press/hydrogens in CAP.mp4
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Obrazek “Cover_Science vodiky.png”: Obalka ¢asopisu Science z 13. ledna 2017 je zameiena na
¢lanek dr. L. Palatinuse a kol. (Je nezbytné pouzivat celou obalku, neni mozné pouzit jen jeji vyrez.)



