o'

3. dbra. Rombododekaéder felépitése kockaalakt molekulakbol.

(décroissement) magyarizza a szekundér formak ki-
alakuldsat (3. abra).

Hauy abbé kezdetben latint tanitott, de erdsen ér-
dekl&édott a botanika, a kémia, a mineral6gia és a ki-
sérleti fizika irdnt. Els6 cikke a granat kristalyok szer-
kezetérdl harminckilenc éves koraban, 1782-ben je-
lent meg. A kovetkezs évben a francia kiralyi akadé-
mia tagjava valasztottak. Székfoglalo elGadasan a sza-
ritott viragok természetes szinének megdrzésérdl be-
sz¢lt. Husz éves egyhazi szolgalat utin nyugdijba vo-
nult, hogy csak dsvianytannal, kristalytannal és fizika-
val foglakozzon. A kristalyok szerkezetének elméleté-
161 52616 els6 konyvét 1783-ban publikilta. 1794-ben
az Ecole Normale fizikaprofesszora lett. 1809-tSl a Sor-

bonne asvanytanprofesszora. Napoleon megbizta,
hogy fizikakonyvet irjon a francia liceumok szamara.
A Traité de Cristallographie halila évében, a Traité de
Minéralogie masodik kiadasa a halalat kovetS évben
jelent meg. Osszesen 147 munkdjat nyomtattak ki.

A Merriam-Webster szOtar szerint a ,crystallogra-
phy” angol sz6 elGszor 1802-ben tint fel. (Természe-
tesen ez nem azt jelenti, hogy angol szerz6k korab-
ban nem foglalkoztak volna kristalyokkal. Talan elég
csak R. Hooke Micrographia 1665-ben, vagy R. Boyle
An essay about the origine and virtues of gems 1672-
ben kiadott miveire emlékeztetni.)

A torténeti visszatekintést ezen a ponton befeje-
zem, hiszen a modern krisztallografiarol szolnak e
szam tovabbi cikkei.

A fenti cikkhez szamos (koztik internetes) forrast
felhasznaltam. Az Osszefoglalod torténeti mivek sor-
szamait, a szétforgacsoltsag csokkentése végett, a sz0-
vegben nem jeleztem.
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EGY KISERLET, AMELY MEGVALTOZTATTA
A TERMESZETTUDOMANYOK FEJLODESET

Az utobbi évek gyakorlatat' folytatva, az ENSz a 2014-
es évet a Krisztallogrdfia Nemzetkézi Evének nyilva-
nitotta. A Nemzetkozi Krisztallografiai Unié (Interna-
tional Union of Crystallography, TUCr) egytttmikod-
ve az UNESCO-val nemzeti és nemzetkozi rendezvé-
nyekkel, konferenciakkal, az alkalomhoz ill6 kiadva-
nyokkal stb. emlékezik meg azokrol a tudomany tor-
ténetében forduldpontot jelents felfedezésekrdl, ame-
lyek 1912 aprilisiban kezdddtek és az elkovetkezd
par évben (1912-1920) megvaltoztattak az anyagi vi-
lagunkrol alkotott tuddsunkat. A szildrd kristalyokat
felépits atomok (kisebb és nagyobb molekuldk) l1éte-
zése elvont fikciobol mérhetd, szamokban kifejezhetd
egzakt ismeretté valt.

' 2009 a csillagaszat, 2010 a Foldbolygo, mig 2011 a kémia nem-

zetkozi éve volt.
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Bombicz Petra, Kalman Alajos
MTA Természettudomanyi Kutatékdzpont, Budapest

A centenariumi tinnepségek legfontosabb eseményei
a rontgen-krisztallografia 1912-ben tortént sziletésérdl
vald megemlékezés és az évszazadokra visszanyulo, a
kristalyokkal kapcsolatos munkakkal 6sszegytijtott is-
meretek felelevenitése, seregszemléje. A kovetkezdk-
ben a modern krisztallografia kialakulasanak rovid tor-
téneti attekintése utan beszamolunk a Krisztallografia
Nemzetkozi Eve nyitotinnepségérdl.

A civilizacio fejlédésének egyik fontos kisérgje volt
az emberi kornyezetben fellelt kristalyos anyagok
felismerése, gyUjtése, majd killonbozs formaban tor-
ténd hasznositasa. A  korai adatgytjtés” hossza, tobb
évszazados periddusa utin Georgius Agricola (német
orvos) mar 1556-ban szin, atlathatosag, csillogas, ke-
ménység, hajlékonysag, illetve hasadids szerint oszta-
lyozta az ismert, dsvanyoknak (minerals) nevezett,
alakjukat megdrz6 szilird anyagokat. A gyarapodd
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megfigyelések alapjin Niels Stensen (dan természet-
bavar) ismerte fel (1669), hogy a kristalyokat (konvex
poliéderek) korulzard sikok kilonbozé szimmetriak-
kal jellemezhetSk és az altaluk bezart szogek a lapok
méretétdl fliggetleniil allanddak. A lapszdgek allando-
saganak torvényét kovetve, szogmérdvel, majd opti-
kai goniométerrel elvégzett szogmérések vezettek a
felismeréshez, hogy tikrozések, tovabba forgasten-
gelyek (girek) altal 6sszekapcsolt lapformak hét ten-
gelykeresztben értelmezhetSk (Christian S. Weiss
1815, majd Friedrich Mohs 1825). Az inverzio (1)
kombindlasa a girekkel (2, 3, 4, 6) harom Gjabb szim-
metria miveletet eredményez: 2 = m, 3, 4). Ha a
nyolc muveletet a hét rendszernek elnevezett tengely-
keresztben (triklin, monoklin, rombos, trigonalis, tet-
ragondlis, hexagonalis és szabalyos) értelmezzik, 32
kristalyosztilyhoz (mas néven pontcsoporthoz) ju-
tunk, amit el8szor Jobann Hessel irt le (1830). Ez egy-
ben a kristalyok vizualis leirasanak, karakterizalasa-
nak hatarat jelentette. Ezt tekintjiik a klasszikus kris-
talygeometrianak.

A morfologiai vizsgilatok természetesen folytatod-
tak. René Just Hatiy-t a kalcit (CaCOy) kitiiné rombo-
éderes hasadisinak tanulminyozidsa vezette (1784)
egy Gjabb mérfoldkovet jelents felismeréshez. Szerin-
te a folytatdlagos hasitas — legalabbis elvileg — oly
apro parallelepipedonokra vezethet, amelyek sem
szemmel, sem nagyitoval nem lathatok. Elméletében a
kristalyok legaprobb részei (molécules intégrantes) az
illets kristalyra jellemzd alaku elemi parallelepipedo-
nok, s ezek szoros illeszkedésébdl éptil fel a kristaly.
A molécules intégrantes alakja az illetS kristalyrend-
szer legegyszeribb formajanak felel meg. Haly elmé-
letébdl kiindulva Gabriel Delafoss (1840) kimondta,
hogy a molecules intégrantes fizikai, illetve kémiai
jellemzsktsl flggetlen geometriai elem. 1848-ban
Auguste Bravais a 32 kristalyosztaly ismételt levezeté-
se mellett 14 térracsot javasolt. A spekulativ (azaz vi-
zualisan nem igazolhat6) ricselmélet alapja a transz-
lacioval létrehozott végtelen pontsor. A pontsor orto-
gondlis vagy nem ortogonalis (oblique) transzlaci6ja-
val torténd megsokszorozasa adja a sikracsot. A sikra-
csok azonos tavolsiaggal torténd egymasra helyezése
adja a térracsot, amelynek egysége az elemi cella. A
hiarom dimenzioéban értelmezett pontsorok ortogona-
litdsa, illetve annak hidnya alapjan kimutatta, hogy a
14 racs hét kulonbozd riacsszimmetriat foglal maga-
ban. Ezek a korabban felismert hét kristalyrendszer
primitiv elemi celldi. A tovabbi hét tgynevezett cent-
ralt racs pedig Ggy jon létre, hogy a primitiv cellak
(példaul triklin vagy monoklin) tarsitasaval (2 vagy 4
cellat felhasznalva) a megnovelt térfogatban tovabbi
szimmetriamiveletek értelmezhetSk. Bravais transz-
ldaciokra épulé térracsa a tércsoportelmélet elSfutara.
Leonbard Sobncke 1879-ben két Gj szimmetriaelemet
ismert fel: a csavartengelyt és a cstszosikot. Ezt kove-
t6en az orosz E. S. Fedorov elsSként vezette le (1885)
a 230 tércsoportot. Fedorovtol fiiggetleniil ugyanerre
az eredményre jutott Arthur Schénflies német mate-
matikus (1891), majd harmadikként az angol William
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Barlow, aki modellkisérletek alapjain kozolte (1883)
ot kobos rendszerd kristaly, koztik a k6so6 szerkeze-
tét. Sohncke ezek helyességét megkérddijelezte. Bar-
low valaszként ugyancsak levezette a 230 tércsoportot
(1894). Azonban ez is kevés volt az utolso {6 kérdés
megvialaszolasara, hogy az elemi celliban hogyan
rendezédnek el az atomok.

Id6kozben a lapszogek optikai mérésébdl leveze-
tett, a hét rendszerre (triklin — szabdalyos) jellemzé
kristalytani tengelyardnyok (és pontos hajlasszogek) a
gyarapodd kémiai ismeretek birtokaban ugyancsak
értékes felismerésekhez vezettek. 1809-ben W. H.
Wollaston lapszogmérésekbdl felismerte, hogy a kal-
cit, a magnezit €s a sziderit (Ca-, Mg-, Fe-karbonatok)
kissé eltéré méretl sikokkal hatirolva romboéderes
kristalyok alakjaban kristalyosodnak. 1819-ben Afit-
scherlich megallapitotta, hogy bizonyos soparok, mint
a KH,PO,, KH,AsO,, NH,H,PO, és NH,H,AsO, hason-
16 kémiai Osszetétel mellett azonos kristalyformakban
novekednek. A kiilonbség egy atom cseréje egy ma-
sikkal. Ezeket a parokat izomorfnak nevezte el. E fel-
ismerés haszna a kémiaban jelentkezett, Berzelius
(Mitscherlich tanara) a szelén atomsulyat a Na,SO,,
Ag,SO,, Na,SeO, és az Ag,SeO, izomorfidja alapjan
hatarozta meg. Ugyancsak Mitscherlich ismerte fel
(1821), hogy a kalcit és az aragonit azonos kémiai
osszetétel (CaCO;) mellett kristalyformdjukban (rom-
boéderes, illetve rombos) és fizikai tulajdonsigaikban
kilonbozéek. A polimorfidnak elnevezett jelenség a
20. szazad hatvanas évei Ota folyamatosan az ipar
(festék, gyogyszer és robbandszer) érdeklGdésének
kozéppontjaban all.

Az 1870-es évektSl Paul von Groth fejlesztette to-
vabb az izomorfia kritériumara vonatkoz6 ismerete-
ket, és egyebek kozott megallapitotta, hogy a szerves
kristalyok izomorfidja kiilonbozik Mitscherlich szer-

i4ja Optikai mérésekkel
(1870-1919) szerves kristalyok ezreinek hatarozta
meg a pontcsoportjat. A pontosan mérhetd hajlasszo-
gek mellett a kristalytani tengelyeknek csak az ara-
nyat hatarozhatta meg. Ezért a vizsgalt szerves vegyti-
letek molekulastlyat elosztotta a mért strdséggel,
majd a tengelykereszteket ezzel a molekulatérfogattal
(V*) normalta. Erre alapozva kisérelte meg atomokkal
(Cl, Br, D, illetve atomcsoportokkal (CH;, C,Hs, NO,
stb.) torténd hidrogénszubsztiticid kémiailag rokon
kristalyokra valé morfologiai hatasat leirni. Az észlelt
alakvaltozast morfotropidnak nevezte. Mivel Groth
becslései a kristdlyosztalyok és a tengelyaranyok is-
meretére korlatozodtak, modszerének alapvets kor-
latja a molekulatérfogat alkalmazasa. Csak a rontgen-
krisztallografia derithette ki, hogy a tényleges elemi-
cella-térfogatok (V) 1,66 Z-vel nagyobbak Groth V*
értékeinél, azaz a kristaly tércsoportjatdl figgben az
elemi cellaban egynél tobb molekula is lehet. Ezek
szamit Z adja meg. Igy természetesen 1912 el6tt
Groth nem ismerhette a primitiv és a (lapon)centralt
racsok tényleges kiilonbségét sem. Ezért azutin Som-
merfeld doktoranduszanak, Paul Peter Ewaldnak a
fény optikai kettéstorésének szamitasaihoz Groth a
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modellként valasztott anhidrit (CaSO,) racsat primitiv-
nek adta meg. Szerencsére ugyanezen idében Ewald
és Max von Laue taldlkozasa (Minchen) és konzulta-
cioja 1912 dprilisdban elvezetett az utdbbi nevérdl
vilaghirt nyert kisérlethez.

Ehhez azonban a rontgensugarzas felfedezése (1895)
is kellett, amelynek valodi természetérdl, bar a kérdés-
sel foglalkozok kozil tobben is kaptak Nobel-djjat
(Wilbelm Conrad Réntgen, Charles Glover Barkla,
Wilbelm Wien) 1912-ig csak ellentmondo sejtések vol-
tak. A torténelmi jelentdségl Laue-kisérlet azutan egy-
szerre igazolta az X-sugarzas hullimtermészetét, inter-
ferencidja pedig a kristalyok racsszerkezetét. Ebbdl
kiindulva William Henry Bragg és William Lawrence
Bragg (apa és fia), a Barlow—-Pope féle modellek segit-
ségével mar 1912 végéig értelmezték az elsé kristalyok-
6] (NaCl, KCI stb.) készilt rontgenfelvételeket, tobbek
kozott kimutatva, hogy Barlow spekulativ szerkezeti
modelljei koziil csak a gyémant volt hibas.

A rontgensugar kristalyon bekovetkezé interferen-
cidjanak geometriai feltételét Laue a hirom dimenzios
racs 4, b, t; transzlacidjanak megfelelGen hairom egyen-
lettel irta le, amelyek jobb oldala rendre a sugirzas A
hullamhossza, illetve annak felharmonikusai mA, pA és
g\. E hosszasag dimenzioji mennyiségek trigonometri-
kus kapcsolata nem segitett az atomi méretek felderité-
sében, elsGsorban a rontgensugir hullimhosszianak
meghatarozasaban. Ugyanez a helyzet Ewaldnak a diff-
rakcios kép reciproktérben torténd rendkivil szemléle-
tes lefrasiaval. Ezen a 22 éves William Lawrence Bragg
segitett. A Cambridge Phylosophical Society 1912. no-
vember 11-én tartott tGlésén Bragg 7The Diffraction of
Short Electromagnetic Waves by Crystals cimd dolgoza-
tat J. J. Thomson mutatta be. Bragg brillidins matemati-
kai felkésziiltséggel mutatott 14 Laue tévedéseire, tOb-
bek kozott arra, hogy a kobos ZnS szerkezetének felal-
litasaban hol és miben tévedett. A diffrakcio jelenségét
egyszerden leird és ebben zsenidlis probléma kezelése
abban all, hogy sikokba rendezett atomokat egymastol
azonos tavolsagu (d) parhuzamos tiikroknek tekintette.
Az ezekrdl, adott beesési szogek (o) mellett tikrozs-
dé nyaldbok akkor erGsitik egymast maximalisan, ha
atkulonbségiik a hullimhossz egész szamu tobbszo-
rose, matematikailag megfogalmazva nA = 2dcoso.

1. dbra. A k8s06 szerkezete.
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W. L. Bragg hamarosan a ma-
ig hasznalt Bragg-egyenletben
praktikus okbol a beesési sz0-
get potszogével (0) helyette-
sitette, igy nA = 2dsin®, ahol
d a racsallando. Ebbdl a fel-
irasmodbol valik lathatova a
diffrakcios kép archimédeszi
fixpontja: a diffraktalt sugar
(s) mindig 20 szoget zar be a
primer (s sugdrral. W. L.
Bragg felismerte, hogy egy
szépen fejlett kristdlylapon
tukrozott rontgensugarzas el-
téritésének szogét (20) meg-
felel¢ detektorral (ionizacios
kamra) mérve, tovabbi a tukrozésre hasznalt kristaly-
lap racsallandodjat (d) ismerve, a rontgensugar hul-
lamhossza meghatarozhat6. W. L. Bragg mar tudta,
hogy a k&s6 kobos laponcentralt ricsiban négy NaCl
(Z = 4) alkotja az elemi cellat, igy annak térfogata a
strdség (p) ismeretében kiszamithato.

v=166MZ
p

ahol M a NaCl molaris tomege, 1,66 pedig az Avo-
gadro-szamnak (6,0228-10*) a dimenzio6 rendezése
utani maradéka. A kocka élhossza a térfogat kobgyo-
ke, és ennek fele az analizator kristalydnak d értéke
(1. abra). Torténelmi jelentésége, hogy ez az elsé
kisérleti Gton meghatirozott (Na-Cl) atomtavolsag.
Ezzel megnyilt a kisérleti rontgenkrisztallografia dia-
daldtja: az atomok és az altaluk képzett vegyiiletek,
molekulak mérete az ember alkotta hossztusagskalan
(nm, A, pm) értelmezhetévé valt. Mivel a k6so hig-
roszkOpos, hamarosan attértek a tiszta, jol kristalyo-
sod6 Kkalcitra, amelynek romboéderes hajlasszogét
(46°7) optikai goniométerrel kell6 pontossaggal
kimérhették.

Ha az 1/A modulust primer (s,) és diffraktalt sugar
(s) altal bezart 20 szog alkotta egyenlS szarG harom-
szogbdl az dtfogot,

2 .
S = = sind,
5 sin
mig a Bragg-egyenletbdl a racsallandot
% = %sin@

kifejtjuk, kitlnik, hogy a 6-val a 0 és 25, kozott valto-
z0 S-vektor reciproka a racsallandonak. Az altala al-
kotott vektorteret Ewald utdn reciproktérnek nevez-
zik (2. abra). Amint azonban arra Ernest Rutherford
(kémiai Nobel-dij) egyik tanitvanya, Charles Galton
Darwin ramutatott (1914), a rontgendiffrakcioé Laue,
Bragg és Ewald altal adott geometriai értelmezése
figyelmen kiviil hagyta a kristalybol kilép6 reflexiok-
nak a bels6 atomi rendre utal6 intenzitasat. E kérdés-
re keresve a vilaszt Darwin elséként dolgozta ki a
rontgensugdrzds szoroddasinak dinamikus elméletét.
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2. abra. Egykristalyrol készilt rontgendiffrakcios felvétel.

A rontgensugirzas hullimhosszanak mérhetGsége
lehet&séget adott Rutherford masik tanitvanyanak,
Henry Guwyn-jeffreys Moseley-nek arra, hogy az ele-
mek rendszamara vonatkoz6 elméletét igazolja. 1913
végén Manchesterben kimérte a kalcium és a cink
kozotti 11 elem karakterisztikus sugarzasat, amelybdl
felallitotta a nevét viselS torvényt: ,a K-vonalak hul-
lamszamanak négyzetgyOke linearisan viltozik az
atomok rendszamaval”.

A Krisztallogrifia Nemzetkozi Evének 2014-es dek-
lardlasa elsGsorban az 1912-1914 kozotti id&szak
Ujabb és Ujabb felfedezéseinek allit emléket. Nem
feledkezik meg azonban az emberi géniusz évsziza-
dokon keresztiil gytijtott tudomanyos eredményeirél
sem. Igy Paul Niggli mar 1919-ben kimondja, hogy a
bhomogén diszkontinuumnak nevezett kristalyracsok
szerkezetének leirdsahoz nélktlozhetetlen a 230 tér-
csoport. A tércsoportok bonyolult Osszefliggéseit az
International Tables for Crystallography 1. kotetének
1935-t61 egyre bovils kiadasaibol a gyakorlo krisztal-
lografusok ma is tanulmanyozzak.

A rontgendiffrakcios szerkezetmeghatarozasok mo-
delljei az els6 évtizedekben az dsvanyok kristdlyai. A
krisztallografiai fizisprobléma megoldasinak nehéz-
ségei — a primitiv felvételtechnikdval stlyosbitva — a
szerves kristalyok vizsgalatat késleltették. Fellendiilés
csak a II. vilighaborut kovets években indult meg. Az
elsé kiemelkedS eredmény az abszoliit konfigurdcio
meghatarozdsa, amely igazolta Emil Fischer (1902. évi
kémiai Nobel-dij) zsenidlis megsejtését. Ugyanis az
anomadlis diszperzio gerjesztésével (Jobannes Martin
Bijvoet €s munkatarsai, 1949-1951) érvénytelenné va-
lik a Friedel-torvény, amely szerint a rontgendiffrak-
centroszimmetrikus.

A két Bragg, apa és fia, 1915-ben kaptik meg a No-
bel-dijat, az6ta kozel 20 Nobel-dijat itéltek oda krisz-
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tallografiai munkaért. A modern genetika, a gyogy-
szertervezés, az anyagtudomany stb. valahogy mind
az egyszerlségében zseniilis Bragg-egyenletb6l nét-
tek ki. Leghétkdznapibb alkalmazisa ma is a polikris-
talyok diffraktométeres vizsgalata. Ebben az elrende-
zésben a diffrakcids képnek csak egy fliggetlen vilto-
z0ja van, a Bragg-szog (20). Csabitonak, de egyben
lehetetlennek ttinik az eltelt tovabbi 90 év Gjabb és
Gjabb vilagraszold eredményeit ismertetni. Az egyre
nagyobb felbontdst (negyedik genericios) szinkrot-
ronok és a még biztatobb, az alig 6t éve elérhets sza-
badelektron-lézerek ma még elképzelhetetlen ered-
ményekkel gazdagithatjdk és fogjak gazdagitani az
emberiséget. Mindezek mogott azonban mindig is ott
van a szorgalommal (szerénységgel) 6tvozott emberi
zsenialitds. Ennek illusztralasara szolgiljon egy nagy-
szerd ember Dame Dorothy Crowfoot Hodgkin (ké-
miai Nobel-dij, 1964) kiemelése (3. dbra).

A Krisztallogrfia Nemzetkozi Eve
nyitolinnepsége

A Krisztallogrifia Nemzetkozi Evét (http://www.
iycr2014.org) 2014. januar 20-21-én tinnepélyes kere-
tek kozott nyitotta meg a Nemzetkodzi Krisztallografiai
Uni6é (IUCr) (4. dbra) és az Egyesilt Nemzetek Szo-

3. dbra. Dorothy Crowfoot Hodgkin 50 évvel ezeltt kapta a Nobel-

dijat biokémiai anyagok (példaul B,, vitamin, penicillin) szerkezeté-
nek meghatarozasaért.

201 4 international year of

I thank you, DOrOth)’

The International Year of Crystallography celebrates the soth anniversary of the
Nobel Prize in Chemistry awarded in 1964 to Dorothy Crowfoot Hodgkin for her
determinations by X-ray techniques of the structures of vitamin Bi2 and penicillin
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vetségének Nevelésiigyi, Tudomanyos és Kulturalis
Szervezete az UNESCO parizsi fGhadiszallasin a Place
de Fontenoy-ban. Az UNESCO tevékenységének alta-
lanos célja, hogy megteremtse a civilizaciok, kultarak
és emberek kozotti, a kozos értékek iranti tiszteleten
alapul6 parbeszédhez sziikséges korilményeket. Eh-
hez a programhoz illeszkedik, hogy a 2014-es évet, a
Laue-kisérletért adomdnyozott Nobel-dij, valamint
W. H. Bragg és W. L. Bragg altal az elsé kristalyszer-
kezetek publikalasinak centendriumat a krisztallo-
grafidnak dedikaltak.

A résztvevoket videdizenetben koszontodtte Ban
Ki-moon, az ENSz f6titkara. Nicole Moreau, a TUPAC
volt elnoke a Kémia 2011-es Nemzetkozi Eve szerve-
zGbizottsaganak elnodke, beszédében megemlitette,
hogy az atlagemberek tobbsége inkabb tart a kémia-
tol, de a kristalyok vilagat csodalatosnak tartja. John
Dudley az EurOpai Fizikai Tarsasag elndkeként besza-
molt a 2015-6s rendezvény, a Fény Nemzetkozi Evé-
nek el6késziileteir6l. Unnepi beszédet mondott még
Soumaia Benkbaldoun, a marokkoi felsGoktatasi és
kutatdsi miniszterhelyettes, Alain Fuchs, a francia
Nemzeti Tudomanyos Kutatdsi Centrum (CNRS) elno-
ke, Walter Maresch, a Nemzetkodzi Minerologiai Szo-
vetség elndke és Gregory Pelsko, a Biokémia és Mole-
kularis Biologia Nemzetk6zi Unidjanak elnoke.

Irina Bokova, az UNESCO fGigazgatdja megnyitd
beszédébdl a kovetkezd gondolatokat emeljik ki:

,2Napjainkban a rontgendiffrakcié az anyag atomi,
illetve molekularis szintd megismerésének vezets
technikdja. A krisztallografia hozzdjarul az élet alapjai-
nak megértéséhez, jelentGsen formdlta a 20. szdzadot.
Mira a krisztallogrifia a tudomadny szamos terlletének
meghatiroz6 modszere lett: a banyaszat, mez&gazda-
sag, gyogyszeripar, szamitistechnika, Urkutatas stb.
szamara elengedhetetlentil sziikséges Gj anyagok kifej-
lesztéséhez. De még mindig vannak orszagok, ahol
nincs megfelelS tapasztalat ezen a tertleten. Ezért fo-
gott 0ssze az IUCr és az UNESCO, hogy a krisztallo-
grafia az érdekl6dés homlokterébe kertiljon, amely
osszefogashoz minden orszignak hozza kell jarulnia.
A krisztallografia a fenntarthato fejlédés motorja lehet,
timogatja a nék szerepvillalisit a tudomanyban, és
serkenti az észak-dél egyuttmikodést. A krisztallogra-

4. abra. A Nemzetkozi Krisztallografiai Unid tagorszagai.

BOMBICZ PETRA, KALMAN ALAJOS: EGY KiSERLET, AMELY MEGVALTOZTATTA A TERMESZETTUDOMANYOK FEJLODESET

fia mindenki szamara elérhets, egyetemi, kutatéinté-
zeti korulmények kozott is mivelhets. Minden nemzet
jelentSs szocialis és gazdasagi elényokre tehet szert
viszonylagosan nem nagy beruhdzas aran.”

Claude Lecomte, az IUCr alelndke a kovetkezdkrdl
szamolt be:

,Noha a krisztallografia magas szintd tudomany,
alkalmazasanak eredményeit mindenki élvezi és elis-
meri. Az IUCr és az ENSz széleskord programokat
szervez ebben az évben az iskolasoknak meghirdetett
kristalynovesztési versenytSl a kutatoknak és tudo-
manypolitikusoknak szervezett cstcstalalkozokig.”

LA Krisztallografia Nemzetkozi Eve globilis kezde-
ményezés, amely eredményeképp az életmindség
mindenki szimara javulni fog” — foglalta 6ssze Gua-
tam R. Desiraju, az IUCr elnOke.

Az elsGsorban Afrikaban, Dél- és Kozép-Amerika-
ban, Dél-Azsidban tobb, mint 20 orszigot érintS ,nyi-
tott laboratoérium” program indul a krisztallografia ter-
jesztése céljabol a vildg minden részében. Az els6
ilyen laboratériumokat Argentinaban, Elefantcsont-
parton, Marokkoban, Dél-Afrikiban és Uruguay-ban
nyitottidk meg. A kezdeményezést felkaroltik a nagy
muszergyartd cégek, a Bruker, a Panalytical, az Agi-
lent, a STOE, a Dectris, a Xenocs valamint a CCDC.

Jenny Pickworth Glusker krisztallografia-torténeti ki-
randulasra hivta a nyitouinnepség résztvevadit, de bemu-
tatta a jelent és kitekintést adott a krisztallografia jovéjé-
be is. Erdekességként emlitette a vikingek krisztallogra-
fiai ismereteit, akik a kalcit kett&storését hasznaltak fel a
navigdlasban a Nap helyzetének meghatarozasira boras
napokon; vagy Robert Hooke-ot, aki mar 1665-ben arrol
elmélkedett, hogy a kristalyformak szabalyossiga utal a
belsé tartalom szabdlyos elrendezdésére. Bemutatta az
évek elGrehaladdsaval az anyag belsG szerkezetének
megértéséhez vezets utat, valamint a matematikai és
technologiai fejlédést, amely lehet6vé tette a diffrakcios
mintazatok, az atomok térbeli elrendezédésének értel-
mezését. Ma mar a krisztallografusok szamaira egyre
kisebb méretl egykristalyok vizsgilata is lehetségessé
valik, ugyanakkor olyan nagy molekulak, mint a virusok
szerkezetét is meg tudjak hatarozni.

Tehetséges fiatal, de mar nem palyakezdd krisztal-
lografusokkal beszélgetett Philip Ball, aki a Nature
folyoirat szerkesztGje volt 20 éven
keresztiil. Philip Ball bevezetGjében
kiemelte a krisztallogrifia teriletén
kimagasl6 eredményt elért kutato-
nék: Dorothy Crowfoot Hodgkin,
Kathleen Lonsdale és Rosalind
Franklin munkassiagit. Bemutatott
egy fényképet, amely a Solvay-kon-
ferencidn készult 1913-ban Briisz-
szelben, ahol egytitt lathaté6 M. von
Laue, W. L. Bragg, Marie Curie €s
Albert Einstein, kilonb6z& orsza-
gokbol meghivott tudosok kozott. E
konferencia témajat kikertilhetetle-
nil hataroztdk meg az Gj krisztallo-
grafiai ismeretek.
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A 2012. évi kémiai Nobel-dijat Brian Kobilka Ro-
bert J. Lefkowitz-cal megosztva kapta ,a G-protein-
kapcsolt receptorok felfedezéséért és mikodésik le-
irasaért”. Kobilka orvosként kezdte palyajat, de hamar
rajott, hogy a krisztallogrifia alapvetSen sziikséges
kutatdsaihoz. A megnyitd Ginnepségen tartott elGada-
saban leirta a G-protein-kapcsolt receptorokon, a sejt-
membranon valo jelatvitelért felels anyagokon vég-
zett kutatomunkajat. Ezek az anyagok részt vesznek a
latasban, szaglasban és az izlelésben, a ma hasznala-
tos gyogyszerek kozel fele ilyen tipusa receptorokon
hat. Szerkezetiik ismeretében még specifikusabb
gyogyszerek allithatok els, kevesebb mellékhatassal.
Az inaktiv és aktiv dllapota szerkezetek megoldasdig
szamos akadalyt kellett lekiizdeni, elegendd fehérjét
kellett elGallitani, tisztitani, oldani, kristalyositani.
A kiilonb6z6 — kollaboralé vagy gyakran rivalis — ku-
tatocsoportokban felhalmozodo ismereteknek és az
Eurdpai Szinkrotron Sugarforrasnal 1évé mikrofoku-
szos mérGallomasnak koszonhets, hogy a szerkezet-
megoldas lehetévé valt.

Kerekasztal-beszélgetés keretében nyerhettiink bepil-
lantast a ,BRICS orszagok” (Brazilia, Oroszorszag, India,
Kina és Dél-Afrika) krisztallografiai teljesitményébe.
Példaképnek allitottak ezeket az dllamokat, mint jelen-
tGs teljesitményt mutatd, gyorsan fejlédé hatalmakat a
krisztallografidban. A képvisel6k — nagykovetek, tudo-
manypolitikusok és krisztallograifusok — meg vannak
gy6z6dve a tudomanyos kutatas €s a gazdasagi noveke-
dés szoros kapcesolatardl, és ennek megfelelGen novel-
ték az orszagok beruhizasaikat a tudomanyba. Az els6
brazil szinkrotron 1997-ben épiilt, a masodik 2016-ra
késziil el. India és Dél-Afrika erds a szupramolekularis
kémidban és a kristilyépitészetben. Oroszorszag a 19.
szazadig visszanyulé hagyomanyokra tamaszkodhat. Ki-
naban is sorra nyitjdk a miszeres centrumokat, és jelen-
t6s eredményeik vannak a fémorganikus vazszerkezetd
anyagok (MOF), nem-linedris optikai anyagok, moleku-
laris nanomagnesek, fehérjék vagy a SARS virus szerke-
zetének meghatarozasa tertletén.

Kilon szekcio foglalkozott a krisztallografia tarsa-
dalmi szerepével és jovdabeli lehetGségeivel. John
Spence foglalta Ossze a rontgenkrisztallografia torté-
netét Rontgen korai munkaitél a szinkrotronforraso-
kon keresztil a legtjabb fejlesztést rontgen szabad-
elektron-lézerekig (XFEL). Az elsG XFEL berendezés
2009-ben kezdett mikddni Stanfordban, 10 fotont
szolgiltatva pulzusonként, 1,9 A-6s felbontist elérve.
Az XFEL Gj modszerek kifejlesztését teszi lehetévé a
fehérje-krisztallografiaban. A kristaly ,diffraktal, majd
szétrobban” elven alapul6é mérések paradox moédon
nyGjtanak megoldast a sugar okozta karosodas prob-
lémajara: nagyon rovid, femtoszekundumos, de nagy
intenzitasa rontgenimpulzust alkalmaz. Ez a modszer
lehetévé teszi, hogy egyedi molekularol, példaul vi-
rusrol kapjunk szordsi képet. Szobah&mérsékleten
végezhetjik a mérést az eredeti kristalykornyezetben
a minta lefagyasztasa nélkil, vagy molekularis mozit
készithetink idSben lejatszodé folyamatokrol, mint
példaul a fotoszintézis.

338

Martijn Fransen magahoz ragadta a figyelmet a me-
xik6i Naica-barlang hatalmas kristalyainak bemutata-
saval, majd visszahozta a hallgatésagot a laboratoriumi
méretekhez, bemutatva a rontgendiffrakcio (leginkabb
pordiffrakci®) gyakorlati jelentGségét a cementipar-
ban, ércek analizisében, gyogyszeriparban, mikro-
elektronikaban, reptiléstechnikaban stb. juliette Pra-
don elGadast tartott a krisztallografiai kutatasrol a fejlé-
dé vildgban. Beszamolt a Cambridge-i Krisztallografiai
Adatkozpont és a Kinshashai Egyetem kozotti egytitt-
mukodeésrdl. A polgarhabort stlytotta Népi Demokra-
tikus Kongoban az egyetemen stabil kortilmények
kozott dolgoznak az egylttmikodésben kapott Cam-
bridge-i Szerkezeti Adatbazissal és mas kémiai szami-
tastechnikai eszkozokkel a Cambridge-ben kiképzett
majd hazatért szakemberek és tanitvanyaik. David
Bish és David Blake nagyon érdekes elGadast tartott a
krisztallografia szerepérdl az Univerzum kutatisaban,
bemutatva az elsé rontgendiffrakcios felvételeket,
amelyek egy masik bolygon késziiltek. 20 év alatt fej-
lesztették ki a miniatiirizalt, cipGsdoboz méretd XRD
és XRF késziléket, amelyet a Curiosity-trhajo vitt a
Mars felszinére, és amely az elsé rontgendiffraktogra-
mokat 2012 oktoberében kuldte a Foldre. Egy homok-
dinébdl szarmazo minta analizise amorf tartalmat mu-
tatott, hasonloét a hawaii Mauna Kea vulkan bazaltos
talajahoz. A misodik minta az Eleshegy egy furatibol
szarmazott és agyagasvanyokat, hidratalt asvanyokat
mutatott ki. Ez bizonyitja, hogy korabban viznek kel-
lett lennie a Mars bolygon.

Tobb elGadas foglalkozott a krisztallogrifia, a szim-
metria és muvészetek kapcsolataval. Philippe Walter
szOlt a rontgendiffrakci6 alkalmazdsarol a mitargyak
vizsgalatiban. A cél, hogy nagyon apré mintamennyi-
ség felhasznalasaval nyerjenek informaciot példaul
szinkrotronnal, vagy hogy szallithat6 rontgen-diffrak-
tométert lehessen vinni a vizsgalat helyszinére a Mars-
expediciohoz hasonléan. A modszer alkalmazasanak
alapja, hogy a legtobb pigment kristalyos. A krisztalli-
tok Osszetétele és alakja vizsgalhato diffrakcioval.
Megtudhato, hogy (1) milyen pigmenteket alkalmaz-
tak egy adott helyen egy adott periddusban, (2) a pig-
mentek szirmazdsa a szennyezOkbdl, igy feltérképez-
hetSk a kereskedelmi utvonalak, (3) feltarhatok a
festék fizikai tulajdonsagai, (4) kovethetSk a festék-
ben az idével bekodvetkezs valtozasok. Az iszlam or-
namentikus muvészetek szimmetridjaba Abdelmalek
Thalal €s Emil Makovicky vezette be a hallgatosagot.
A periodikus csempézetek a sikszimmetridkkal leirha-
tok, amelyek Osszefoglalisa a Nemzetkodzi Tablaza-
tokban megtalalhatd. De kvazi-periodikus iszlam
csempemintdk is késziiltek mar a kézépkorban 6tos
és tizes szimmetridval. PeterJ. Lu, a Harvard Egyetem-
61, a kozépkori iszlam épitészetben talilhatdé modern
matematika mélységeit tarta fel.

Maciej Nalecz, az UNESCO Alap és Mérnoki Tudo-
manyok Osztdlya igazgatdjanak zarszavaval fejez6dott
be a Krisztallografia Nemzetkozi Evének megnyitd
tinnepsége, amelyen a krisztallografusok nagy csalad-
jabol tobb mint 800-an vettek részt.
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