
Závìr

Pro dobøe krystalický standardní materiál (korund)
nanesený na relativnì velké ploše mikrodifrakèní technika
rozhodnì zaostává pro relativnì vyšší hodnoty pološíøky
difrakcí. Pokud je však k dispozici pouze malé množství
vzorku, dosahuje mikrodifrakce lepších výsledkù co se
týèe poètu identifikovaných fází. Cenou jsou však výraznì
delší naèítací doby. Pøestože se zdá lákavé použití klasické
Bragg-Brentanovy geometrie s vyclonìným svazkem i v
pøípadì malých vzorkù pro její relativnì menší èasovou
nároènost, bylo prokázáno, že mikrodifrakèní techniku
nenahradí.
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Katedra anorganickej chémie vznikla v roku 1965 rozde le -
ním spoloènej Katedry chémie [1]. Vlastné priestory
získala rekonštrukciou budovy na Moyzesovej ulici è. 11
v Košiciach, kam sa pres•ahovala v akade mickom roku
1966/7 a tu sídli do dnešného dòa. 

Poèiatky používania difrakèných metód štúdia je
možné položi• do roku 1971, keï sa zaèal prednáša•
predmet Štruktúrna analýza. Tento predmet v tom èase viac 
rokov zabezpeèoval externý uèite¾ katedry, ešte stále
aktívny pán prof. Ing. Ján Garaj, DrSc. Neskôr v roku 1979
ho v pozícii externého uèite¾a nahradil pán doc. Ing.
Dunaj-Jurèo, CSc., obaja z Katedry anorganickej chémie
CHT STU v Bratislave. Od roku 1982 predmet zabez -
peèovali interní uèitelia katedry, najprv doc. RNDr. Jozef
Chomiè, CSc. a o rok neskôr ho zaèal zabezpeèova• prof.
RNDr. Juraj Èernák, CSc., od roku 1998 v spolupráci s
doc. RNDr. Ivanom Potoèòákom, PhD. V roku 2000
k základnému predmetu pribudol aj nadstavbový predmet
urèený predovšetkým pre diplomantov katedry s názvom
Výpoètové metódy v štruktúrnej analýze, ktoré mali
charakter interaktívneho seminára spojeného s využitím
kryštalografického softvéru a prácou na  poèítaèi. Oba tieto 
predmety sa vyuèujú doteraz.

Experimentálne vybavenie vzh¾adom na jeho finan -
ènú nároènos• bolo dlhodobo na katedre skromné.
V Laboratóriu štruktúrnej analýzy sa nachádzal štandardný 
práškový difraktometer Mikrometa 2 s goniometrom GON
3, ktorý umožnil osvoji• si experimentálnu prácu spojenú
s rtg. difrakciou. Prístroj sa využíval hlavne na stanovenie
fázovej iden tity medziproduktov a koneèných produktov
termického rozkladu. 

Neskôr k tejto Mikromete v roku 1978 pribudol druhý
vysokonapä•ový zdroj s rtg. lampou, na ktorý sa ako
nadstavba použil Weissenbergov goniometer. Tento sa
využíval na overenie monokryštálového charakteru pripra -
ve ných kryštálov a získanie predbežných kryšta log rafic -
kých údajov študovaných kryštálov (mriežkové parametre, 
priestorová grupa, spresnenie vzorcovej jednotky). S tým
súvisela aj prevádzka tmavej komory, v ktorej sa
spracovávali exponované filmy (z finanèných dôvodov sa
používali filmy pre lekárske úèely). Takto študované
kryštály sa spoèiatku odosielali na zber dát (intenzít) na
difraktometer Syntex P21 na Katedre anorganickej chémie
Chemickotechnologickej fakulty STU v Bratislave, alebo
sa snímkovanie realizovalo na zahranièných pracoviskách
v rámci vedeckej spolupráce. Prvou takto študovanou
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Vz. Mi k ro difrak ce Mak ro difrak ce

13
amorf ní fáze,
ne i dent. kryst. pøí mìs

amorf ní fáze, 
ne i dent. kryst. pøí mìs

21

Mg-chlo rit > 
mus ko vit, 
pøí mì si: køe men (?), 
wil le mit (?)

Mg-chlo rit + wil le mit
+ køe men

23

køe men, 
chlo rit > mus ko vit 

+ dal ší fy lo si li kát
 (mas tek?)

køe men + chlo rit

2188
sád ro vec (92 %), 
køe men (8%)

sád ro vec

Tabulka 1. Výsledky vyhodnocení mikrodifrakèních a
makrodifrakèních záznamù série forenzních vzorkù. Ve všech
záznamech se vyskytují navíc difrakce kovového hliníku (nosièe
vzorku).



látkou bola komplexná zlúèenina [Zn(en)3][Ni(CN)4]·H2O
[2]. Namerané dáta sa nakoniec spracovávali, teda riešenie
štruktúry a jej upresòovanie sa realizovalo na poèítaèoch
najprv v Bratislave, neskôr od roku 1980 aj v Košiciach na
poèítaèoch SMEP na UPJŠ, resp. EC 1045 na TU
v Košiciach po príslušnej implementácii kryštalo gra fic -
kého softvéru. Podmienky na používanie kryštalogra fic -
kého softvéru sa výrazne zlepšili po nástupe éry PC
poèítaèov. Uvedené prinieslo implementáciu sady kryšta -
lo grafických programov SHELX do každého PC a on-line
prístup do Cambridgskej kryštalografickej databázy (od
roku 2001).

Metódy štruktúrnej analýzy sa hojne využívali aj
v pedagogickom procese pri vypracovaní diplomových
prác. V ïalšom období sa postupne zlepšovala know-how
zamestnancov katedry, keï viacerí absolvovali zahranièné
študijné pobyty, poèas ktorých sa zdokonalili v používaní
difrakèných metód a poèas ktorých sa merali difrakèné
dáta. Rozvinula sa aj vedecká spolupráca, najmä s part ner -
skou Katedrou anorganickej chémie CHTF STU
v Bratislave (doc. Ing. M. Dunaj-Jurèo, CSc.), ako aj
ïalšími pracoviskami: KACH MU v Brne (prof. Z. Žák),
s FZÚ AVÈR v Prahe (Dr. Petøíèek, Dr. Dušek), s Uni -
verzitami v Poitiers (prof. C. Kappenstein), Parme (prof. P.
Domiano), MLU Halle (prof. Steinborn) s Karlovou
univerzitou v Prahe (Dr. I. Císaøová), s Uni ver zitou
v Gaines ville, Florida (Dr. K. Abboud), s Palackého
Univerzitou v Olomouci (prof. Z. Trávníèek), s Philipps-
 Universität v Marburgu (prof. W. Massa, Dr. K. Harms),
s Universidad de Zaragoza (prof. L.R. Falvello) a ïalšími.
V spolupráci s týmito pracoviskami sa publikovalo pod¾a
výsledkov rešerše v databáze WoK vyše 100 pôvodných
vedeckých prác v karentovaných èasopisoch, v ktorých sa
prezentovali výsledky štruktúrnych analýz. 

Od roku 1998 Katedra získala právo uskutoèòova•
dokto randské štúdium. Prakticky každý študent dokto -
randského štúdia použil vo svoje dizertaènej práci rtg.
difrakèné metódy; niektorí používali túto metódu
okrajovo, ale väèšina prác bola výrazne orientovaná na

používanie difrakèných metód štúdia, najmä na kompletné
stanovenie kryštálovej štruktúry na báze monokryštálov.
S využitím difrakèných prác bolo obhájených 7 dizer -
taèných prác vypracovaných na katedre a v súèasnosti sa
realizuje doktorandské štúdium 10 študentov.

Výrazná zmena experimentálneho vybavenia Labo -
ra tória štruktúrnej analýzy nastala v roku 2007, keï Dr. V.
Petøíèek z Fyzikálního ústavu AV ÈR v Prahe ponúkol
starší monokryštálový difraktometer Ox ford Dif frac tion
s CCD detektorom. Po jeho inštalácii, s výraznou pomocou 
Dr. Dušeka z toho istého ústavu výrazne narástol poèet
študovaných kryštálov. Metóda štruktúrnej analýzy sa stala 
štandardnou metódou používanou v rámci magisterských
a doktorandských závereèných prác, ako aj pri riešení
grantových projektov zameraných na štúdium nových
koordinaèných zlúèenín s biologickou aktivitou, nízko -
rozmerných magnetík, mikro- a mezopórovitých látok ako
aj organických zlúèenín. Z personálneho h¾adiska merania
na difraktometri zabezpeèujú kolegovia doc. RNDr. Ivan
Potoèòák, PhD., RNDr. Juraj Kuchár, PhD. a RNDr. Mar -
tin Vavra, PhD.  Už v tomto roku by sa malo dôjs• k výraz -
nému vylepšenie podmienok zberu dát inštaláciou chladièa 
kryštálov z prostriedkov Operaèného programu Výskum
a veda, èím by sa umožnilo štúdium pri nízkych teplotách a
rozšíril diapazón študovaných látok o tie, ktoré pri
laboratórnej teplote sú nestále. 
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