! Pribéh
jednoho
KRYSTALU

Chemici na celém svété kazdou chvili pripravi néjakou novou
slouéeninu, strukturu nebo polymer. Denné jich pfibude asi

Humanitni a spolec¢enské vedy.

¢trnact. To je obrovské tempo. Jenze néco ,uvarit* je jen
prvnim krokem. Pak je tfeba overit pfesné slozeni a urcit
strukturu. Leckdy to muze byt hodné komplikované a také

prekvapivé.

ozpoustédlo se odpatuje a na

dné bariky zlstava bily prasek.

Jan Demel z Ustavu anorganické

chemie AV CR pravé ptipravil
novy material s unikatnimi vlastnostmi.
V tuto chvili to ale je$té nevi. Teprve za
chvili zjisti, Ze krystalicka latka dokaze
absorbovat vétsi mnozstvi plynu. Je to
prvni indicie, Ze se mu podafil zamér
vytvorit porézni strukturu, kterou pred-
tim nikdo na svété nevyrobil.

Ze jde o krystalickou latku, bylo
zjevné. Ze obsahuje atomy Zeleza jako
zaklad krystalické mrizky a organickou
slouceninu, ktera atomy kovu spojuje,
Jan Demel védél rovnéz. Jenze jak struk-
tura doopravdy vypada, v tuhle chvili
netusil nikdo. A béznymi metodami se
to nedatilo zjistit.

Kdyz jsou totiz krystaly pevné latky
dostatecné veliké, relativné snadno lze
ziskat informaci o prostorové struktute.
Sta¢i na to laboratorni ptistroj zvany
monokrystalovy difraktometr. ,Pro-
blém nastane, kdyz jsou krystalky prili§

o
N\

malé, jako tomu bylo v nasem )

pripadé,“ vysvétluje Jan

Demel. Obratil se proto na své | —

kolegy z Akademie véd. Ve sku-

piné Lukase Palatinuse, mj. laure-

ata Ceny Neuron pro mladé védce
2017, pusobi Petr Brazda. A praveé
k nému do Fyzikalniho ustavu AV CR
doputovaly titérné krystalky, které
nebylo mozné nikterak specifikovat.

RESENi STRUKTURY

V elektronovém mikroskopu se zaméri konkrétni misto. Elektrony
krystal poskozuji, a tak béhem méfeni je tfeba svazek posouvat po
na dosud neposkozena mista - znazornéno Sipkou (1). Pfepnutim
mikroskopu do difrakéniho médu se objevi difrakce elektronového
svazku na méfreném krystalu (2). Z jednolivych fezu, které

jsou vzajemné otocené o predem zvoleny krok, je pak mozné
zrekonstruovat 3D reciproky prostor (3). Poté je mozné pokusit

se strukturu vyresit. Je to vypocetné narocny proces, ktery délaji
pocitace. Vysledkem je mapa elektrostatického potencialu (zluté).
Tu je nasledné treba interpretovat - urcit, kde se atomy nachazeji
(4). Na zavér je tfeba v tomto hrubém modelu struktury upfesnit
polohy jednotlivych atomul proti naméfenym datum. V tomto pfipadé
zakladni bunky tvofi jakési kanalky pripominajici véeli plastev (5).




Text: Viktor Cernoch | Foto: Pavlina Jachimova (4), Petr Brazda (5)



| A/Védaavyzkum 2/2018

Humanitni a spole¢enské védy

BLiZ, JEN BLiZ

V normalnim Zivoté, kdyZz chceme vidét
néco hodné malého, vezmeme do ruky
lupu, prfipadné mikroskop. Pokud to
nesta¢i, musime si pomoci vyraznéjsim
zvétSenim. Jenze klasické optické mikro-
skopy maji své meze, dané vinovou délkou
viditelného svétla. RozliSovaci schopnost
je pfinejlep$im kolem 200 nm (0,2 mik-
rometru), méné nez setina tloustky lid-
ského vlasu. Do jeSté menSich rozmért
se musime podivat pomoci elektronového
mikroskopu.

Presné to udeélal Petr Brazda a kry-
stalky, které prfipravil Jan Demel, popsal
jako zkroucené Zizalky. ,Postupnym zvét-
Sovanim - at uz klasickym nebo elektro-
novym mikroskopem - se ale na ty latky
nedivame,“ upozorniuje Petr Brazda.
Pomoci elektronového mikroskopu pouze
najde vhodny krystal a na ném konkrétni
misto, pouziva jej vlastné jako takovy
zameétovac. Nasleduje stisk jediného tla-
¢itka. A pak se zacnou dit slozité véci.

OHYB ZA PREKAZKU
[ v béZném sveté se kazdy z nas setkava
s jevem, ktery se nazyva difrakce. Neni
to nic jiného nez ohyb (rozptyl) vinéni
za prekazkou. Zni to mozna slozité, ale
jde o stejny princip, jako

kdyZz viny na vodé narazi ’,

Mgr. PETR BRAZDA, ph.D.
Fyzikalni ustav AV CR

Pusobi v odéleni strukturni analyzy. Je clenem
tymu, ktery vede Dr.rer.nat. Lukas Palatinus. Tato
skupina obdrzela v roce 2017 Cenu AV CR za

dosazené vynikajici vysledky velkého védeckého
vyznamu za vyvoj algoritmu a programu pro
detailni ur¢eni krystalové struktury.

Metoda ma nazev elektronova dif-
rakéni tomografie a nejde o uplnou
novinku. Poprvé se podaftilo timto zpuso-
bem ur¢it strukturu krystalu pred 11 lety

v Némecku. Princip vysilani
proudu elektront na kry-

na kamen a za nim se $ifi Elektronova stal ktery elektrony rozptyli
dale, jen trochu pozmé- difrakce vlastné aobrazse sleduje v elektro-
néné. Stejné tak sly$ime strukturu novém mikroskopu, je dopl-
jet nakladni vz za domem. nanokrystahﬁ nén o princip tomografie.
Prestoze zvukova vlna se jakoby Jde o zobrazovaci metodu,

$ifi z druhé strany budovy,
dokaze se za ni ohnout
a dostat se az k nasim usim.
Funguje to i se svétlem,
elektromagnetickym zare-
nim a jakymkoli vlnénim.
A to v€etné proudu elektronti, nebot i ty
maji vlnové vlastnosti.

Prakticky kazdy elektronovy mikroskop
lze proto prepnout z rezimu obrazu do
rezimu difrakce. Obraz, ktery byl doposud
snadno rozpoznatelny o¢ima, se najednou
zméni ve svetelnou zmet tecek, pripadné
¢ar. Zpusob ¢teni atomovych, molekular-
nich, nebo presnéji krystalovych struktur
z téchto obrazi tym LukaSe Palatinuse
vyznamneé zdokonalil.

zasifruje a my
jl musime zase
desifrovat.

znamou z lékafského pro-
stredi, kdy se objekt snim-
kuje postupné z rtznych
uhld. V nemocnici rentgen
,skenuje“ hlavu pacienta
snimek po snimku, pticemz
se otaci a opise kolem ni priblizné pul-
kruh. V elektronové difrakéni tomografii
se nenataci stroj, ale vzorek uvnitf mik-
roskopu. Princip je ale v podstaté tentyz.

Petr Brazda

CO VIDi SOFTWARE

Zmét tecek na riznych mistech obrazu
laikovi pfipada neprehlednd, nebo ptinej-
mensim nejasna. Odbornik z ni ale dokaze
vycist za pomoci sofistikovaného soft-
waru mnohé. I kdyz ne na prvni pohled.

—_— Nejprve se z jednotlivych zis-
kanych snimka difrakénich
teek (a prislusnych uhla)
sestavi 3D model tecek. Ty,
které by mohly zobrazovat
néjaky atom, pocitacovy pro-
gram zanese na dané pozice
v 3D modelu a zanalyzuje,

kde by mohly které atomy byt.

Po zpfesniujicich vypoctech, analyzach

a ru¢nich upravach se dostavi vysledek —

struktura nanokrystalicke latky.
,Elektronova difrakce vlastné struk-

turu jakoby zasifruje a my ji musime zase
desifrovat,” vysvétluje Petr Brazda. Vyvoj
metody a vylepSeni programt ve Fyzi-
kalnim tstavu AV CR dotahli opravdu
daleko. ,Dokazeme spolehlivé urcit struk-
turu krystall od velikosti 15 nanometrt, “
upresnuje Petr Brazda. A neustale pracuji
na dal$ich vylepS$enich.

ZAOSTRENO_

NA VCELI PLASTY

V piipadé nanokrystalti z Ustavu anor-
ganické chemie AV CR se objevila pravi-
delna, v podstaté polymerni struktura ve
tvaru vcelich plasti. Na svété byl novy
MOF, organokovova sit (Metal Organic
Framework). Zvlastnosti je neobvykla sta-
bilita a odolnost, kterou strukture dodal
fosfor na vhodném misté nahrazujici
uhlik (ptesnéji feceno fosfinova skupina
namisto karboxylové). Jan Demel tak se
svymi kolegy pripravil latku, ktera mozna
da vzniknout spousté podobnych mate-




Kde jsou ty vodiky?

Klasické metody rentgenové difrakce atomy vodiku zobrazit nedokazou. Rentgenové paprsky totiz malo
interaguji s hmotou, s lehkymi prvky prakticky viibec. Tento typ zareni se rozptyluje na elektronech
jednotlivych atomt. Vodik ma elektron jen jeden a poskytuje jej do své vazby s jinym atomem.

S vyjimkou ¢istého vodiku (H,) je druhy atom vZdy hmotnéjsi, takZe si vodikovy elektron ptitahne blize
k sobé. Atom vodiku tak nejen Ze je obtizné detekovatelny, ale navic je vidét vlastné na Spatném misté,
blize k druhému atomu, nez by mél byt. Metoda, kterou vylep$uji ve Fyzikalnim tistavu AV CR, ale
pouziva misto rentgenového zareni proud elektrond — a ty se rozptyluji na atomovém jadre. Vodik se tak
zobrazi na spravném misté. ,Rozptylova sila vodiku v poméru k ostatnim atom@im je v nasi metodé lepsi
nez pti pouziti rentgenového zareni. Mame zkratka vétsi Sanci je vidét,“ vysvétluje Petr Brazda.

O detailnim urceni
krystalové struktury
(tzv. strukturniho
upresnéni) vysel ¢lanek
V prestiZznim ¢asopise
Science, ktery ¢eskému
vyzkumu viibec poprvé
vénoval dokonce titulni
stranu.

riald, protoze ,jejich“ organickou
molekulu spojujici atomy Zeleza pro
tento Ucel jesté nikdo nepouzil.
Novy MOF by mohl najit vyu-
ziti napriklad pro separace plynu,
jako katalyzator chemickych reakci
nebo nosic¢ 1é¢iv - klicove ale bylo
zjiSténi, Ze material ma tvar vcelich
plastd. ,Jde o inovativni zplsob,
jak odhalit krystalickou strukturu,
coz je dulezité pro celou oblast che-
mického vyzkumu. Metoda kolegu
z Fyzikalniho ustavu navic drastic-
kym zplsobem zmensuje naklady
na stanoveni struktury a zrychluje
cely proces,” tika spoluautor studie
Michael Londesborough z Ustavu
anorganické chemie AV CR.
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,Jsou to daldi otevrené dvere, kterymi
tikate ostatnim, tudy muizZete jit a zjedno-
dusit si praci, dopliuje Jan Demel. Jejich
vyzkum tak pomyslné dvere otevrel hned
dvakrat. Na zac¢atku pritom byla jen oby-
¢ejna krystalicka latka v bance. Bez sta-
noveni jeji jedine¢né struktury unikatnim

zpusobem by ale zustala jen nudnym

bilym praskem.
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Jan Demel plsobi v AV CR od roku 2009. Pracuje v oddéleni
materialové chemie. Spolu s jeho kolegy se mimo jiné vénuje syntéze
novych organokovovych siti (MOF - Metal Organic Framework). Jeho

prace zaznamenaly kolem 500 citaci (h-index 14).

Michael Londesborough pracuje v oddéleni syntéz. Do CR se
prestéhoval v roce 2002 a v AV CR se zaméfuje na vyzkum borovych
klastrovych molekul. Je predsedou Rady Ustavu anorganické chemie
AV CR. Znamy je také jako popularizator védy.




