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Studium krystalové struktury pomocí difrakce rtg. záøení je 
v chemické sekci Pøírodovìdecké fakulty tradiènì souèásti
katedry anorganické chemie. Zásluhou prof. Josefa Louba
byly od šedesátých let minulého století používány
difrakèní metody jak k analýze monokrystalù, tak ke kvali -
tativní a kvantitativní fázové analýze a to navzdory
chudému experimentálnímu vybavení. Zásadní pøelom
v pøístro jovém parku nastal po roce 1994 a to zejména díky
Grantové agentuøe Èeské republiky, poøízením ètyø -
kruhového difraktometru CAD4-MACHIII. V roce 2000
pak bylo vytvoøeno, díky projektu metodických cen ter
GAÈR, Centrum molekulových a krystalových struktur,
jehož nejpodstatnìjší èástí je difraktometr Nonius
KappaCCD s plošným detektorem umožòujícím stanovit
tøi krystalové struktury malých molekul dennì. Možnosti
práškových metod se pak podstatnì rozšíøily nakupem
difraktometru Philips XPertPRO v roce 2009. 

Oblasti studia se dìlí na: 

I. struktury monokrystalù 
a) novì pøipravené látky v oblasti chemie (anorganická 

          a organická)
b) minerály
c) pøírodní látky    

                                        
II. práškové metody

a) kvalitativní a kvantitativní fázová analýza
b) stanovení velikosti èástic

V souèasné dobì pøímo s experimentálními pøístroji
pracuje pìt lidí (dva na monokrystalovém difraktometru a
tøi na práškovém). Na nì pak navazuje skupina pracovníkù
zpracovávajících experimentální data.  Strukturní analýza
je pøedmìtem  jednosemetrální tøíhodinové pøednášky a tøi
úlohy z této oblasti jsou souèástí praktika z fyzikálních
metod studia anorganických látek.
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RTG ANALÝZA NA ÚSTAVU CHEMIE PEVNÝCH LÁTEK VŠCHT V PRAZE 
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His to rie

Ústav odvozuje svoji tradici z døívìjší katedry mineralogie. 
Již v roce 1835 první katedrový profesor F. X. M. Zippe
vytvoøil mineralogickou sbírku, kterou postupným rozšiøo -
váním dovedl k vrcholu profesor A. Ondøej (1887 - 1956).
Mineralogická sbírka je dodnes chloubou celé školy. V
roce 1945 byla na tehdejší katedøe mineralogie zavedena
metodika RTG difrakèní analýzy, která je hlavní
analytickou metodikou souèasného ústavu.

Vý zkum né ak ti vi ty

Výzkum na Ústavu chemie pevných látek mùžeme rozdìlit
do dvou skupin: aplikovaná mineralogie (chemie anor -
ganic kých pevných látek) a aplikace RTG difrakèních

metod ve farmaceutickém prùmyslu (chemie organických
pevných látek).

Skupina aplikované mineralogie se zabývá studiem
geochemických vlastností arsenu, selenu a antimonu
v modelových roztocích a pøirozených složkách prostøedí.
Souèástí výzkumu je i pøíprava a charakterizace nových
adsorbentù jednoduchou chemickou úpravou povrchù
aluminosilikátù, které lze použít k odstraòování tìchto
prvkù z kontaminovaných systémù. Novým tématem je
rovnìž aplikace pøírodních a upravených sorbentù k èištìní 
vod obsahujících léèiva.

Hydrotermální pøepracování amorfních prekurzorù
(popílky, geopolymery, skla) na zeolitové fáze je další
aktivitou skupiny. Získané sorbenty vyhovují nárokùm pro 
záchyt tìžkých kovù a amoniakálního dusíku z pøírodních
recipientù.    

Ó Krystalografická spoleènost

k58 Struktura 2010 - Lec tures Ma te ri als Struc ture, vol. 17,  no. 2a (2010)



Další oblastí výzkumu je pøíprava a aplikace podvoj -
ných vrstevnatých hydroxidù. Studium je zamìøeno na
interkalaci hostitelských struktur organickými látkami.
Interkalované podvojné vrstevnaté hydroxidy jsou využí -
vány pøi pøípravì nanokompozitních materiálù, léèiv s
øízeným uvolòováním aktivních složek apod. Velká pozor -
nost je vìnována rovnìž výzkumu katalyticky aktivních
materiálù na bázi smìsných oxidù pøechodných kovù,
zejména pøípravì podvojných vrstevnatých hydroxidù
požadovaného složení a studiu vzniku a pøemìn oxi -
dických fází v závislosti na podmínkách tepelného
zpracování prekurzorù, novì též depozici podvojných
vrstevnatých hydroxidù a smìsných oxidù na kovové a
keramické nosièe. Pøipravené materiály jsou zkoumány
jako katalyzátory pro spalování tìkavých organických
látek a pro rozklad N2O.

Skupina chemie organických pevných látek se zabývá
aplikací RTG difrakèních metod ve farmaceutickém
výzkumu, vývoji, výrobì a kontrole. Z toho také vyplývá
velmi úzká spolupráce s farmaceutickým prùmyslem (Teva 
Czech In dus tries, Zentiva, Interpharma a další). Hlavním
zamìøením této skupiny je stanovení struktury
farmaceutických substancí z monokrystalu a z prášku a
korelace s jejich fyzikálnì-chemickými vlastnostmi. S tím
souvisí studium polymorfismu a solvatomorfismu

substancí. V poslední dobì se výzkum také vìnuje syntéze
a struktuøe farmaceutických kokrystalù, protože se
oèekává jejich výrazná aplikace ve farmaceutických
formu lacích pevných lékových forem. Kromì toho je
souèástí  výzkumu vývoj krystalografického soft ware. Na
Ústavu chemie pevných látek byl vyvinut pro gram MCE
2005, který slouží ke zobrazování a interpretaci map
elektronových hustot. V souèasnosti je zde vyvíjeno
rozšíøení programu FOX o tzv. “grid com put ing”.

RTG ana lý za

Pro monokrystalovou RTG strukturní analýzu je na ústavu
k dispozici klasický ètyøkruhový difraktometr Xcalibur
PXTM se 165 mm velkoplošným detektorem Onyx CCD

(2k ´ 2k Ko dak CCD èip) a mìdìnou rentgenkou opatøe -

nou grafitovým monochormátorem (Cu Ka: l = 1,54180
C). Pøístroj je vybaven také chlazením vzorku od firmy
Ox ford Cryosystems s otevøeným proudem dusíku. K
pøístroji je instalován soft ware pro sbìr a redukci dat
CrysAlis Pro od firmy Ox ford Dif frac tion. 

Ústav úzce spolupracuje s Laboratoøí rentgenové
difraktometrie Centrálních laboratoøí VŠCHT Praha. Ta
má k dispozici práškové difraktometry Bruker AXS D8,
PANalytical X’Pert PRO a Seifert XRD 3000 P.
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Obrázek 1. Ètyøkruhový difraktometr od firmy Ox ford Dif frac tion - Xcalibur PXTM.


