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Our course on Chem i cal Crys tal log ra phy teaches the the -
ory of small mol e cule crys tal log ra phy and of fers pos si bil -
ity of full hands-on ex pe ri ence from the data col lec tion to
struc ture re fine ment, anal y sis of re sults and manu script
prep a ra tion. Our aim is to in tro duce non-spe cial ists to ba -
sics of sin gle crys tal struc ture de ter mi na tion in stead of cre -
ation of ex pert crys tal log ra phers and to learn them when to
ask for ex pert ad vice.

The main prob lem of crys tal log ra phy courses was us -
ing of too many com puter pro grams to per form even ba sic
tasks: at least one pro gram for struc ture so lu tion, one for
struc ture re fine ment, text ed i tor for prep a ra tion of in put
files/check ing of out put files and logs, one for mo lec u lar
graphics. With the WinGX suite [1], there was an in te grated 
– in some way – so lu tion, but it brings up even broader
range of util i ties. More over, its in stal la tion was quite prob -
lem atic for many stu dents with lower com puter skills;
prob lems arose also with stu dents us ing non-Win dows op -
er a tion sys tems.

With the in tro duc tion of Olex2 [2, 3], the in te grated so -
lu tion was at one’s dis posal. We ob tained very ca pa ble
graph i cal front end as in te gral part of mo lec u lar graphics
suite cov er ing all the ba sic needs of small mol e cule crys tal -
log ra phy (al though some what less ca pa ble when poly he -
dral rep re sen ta tion of the struc tures is pref er a ble). The

in stal la tion is straight for ward, in clud ing full in te gra tion of
SHELX [4] soft ware pack age, which is, due to pres ence of
olex2.solve and olex2.re fine mod ules, not needed. The
tools for as sess ment of data and struc ture so lu tion are also
in cluded, to gether with on line CIF val i da tion, lo cal struc -
ture da ta base and help sys tem.

Two ex am ples cov er ing ab so lute struc ture de ter mi na -
tion, ba sics of hy dro gen at oms re fine ment and hy dro gen
bonds anal y sis were thor oughly tested and in cluded as a
part of com pletely re de signed lec ture notes. For those, who 
wants to spe cial ise, es sen tial dif fer ences be tween Olex2
and SHELX pro gram pack age are men tioned, what makes
the tran si tion pretty straight for ward.
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Difrakèné metódy v poslednom období našli široké uplat -
nenie v rôznych oblastiach výskumu ako aj praxe. Z tohto
dôvodu sa zvyšuje význam výuky difrakèných metód aj v
rámci vysokoškolských kurzov. 

V rámci inžinierskeho študijného programu na FCHPT
STU - technická chémia so zameraním na anorganickú
chémiu majú študenti dva povinne volite¾né predmety a
názvami Difrakèné metódy v kryštalochémii a Labora tó -
rium difrakèných metód. Tieto dva predmety sú navzájom
prepojené, Predmet Difrakèné metódy v kryštalochémii je
zameraný na teoretické základy a obsahom je: kryštalo -

chémia, kryštály a ich vlastnosti, štruktúrna kryštalografia,
symetria kryštálov a kryštálových štruktúr, bodové grupy
symetrie, priestorové grupy symetrie, stavebné èastice a
typy kryštálových štruktúr, izomorfia, polymorfia, poly -
typia, ideálny a reálny kryštál. Ïalej sa v rámci predmetu
venuje pozornos•: difrakcii na monokryštáli, rtg. štruk túr -
nej analýze, riešeniu a spresòovaniu kryštálových štruktúr,
difrakcii na poly kryštalických vzorkách, difrak è né mu
obrazu a jeho intepretácii, využitiu mono kryš tá lo vých a
práš ko vých difrak èných metód, kryštalografickým data -
bázam a ich využitiu. Predmet Laboratórium difraèných
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metód nadväzuje a prakticky rozvýja poznatky získané v
rámci predmetu Difrakèné metódy v kryštalochémii. 

Na tieto dva predmety nadväzuje predmet Difrakèné
metódy v kryštalochémii v rámci doktorandského štúdij né -
ho programu anorganická chémia. Okrem týchto predme -
tov sa v rámci FCHPT STU vyuèujú aj ïalšie predmety ako 
je Pokroèilá rtg. štruktúrna kryštalografia v rámci dokto -
randského štúdijného programu chemická fyzika.

Laboratórium difraèných metód sa vyuèuje v dvoch
blokoch rozdelených a) využitie CSD databázy [1] a
základy riešenia kryštálových štruktúr monokryštálovou
štruktúrnou analýzou, a b) základy a využitie práškových
difrakèných metód.

V rámci prvého bloku sa študenti nauèia pracova• s
CSD databázou [1] a hlavne programom CONQUEST [2].
V rámci toho sa nauèia h¾ada• štruktúry pomocou nakres -
leného fragmentu, ïalej využitím refcodu a ïalších spôso -
bov h¾adania, vrátane kombinovaných h¾adaní použitím
logických kombinácii “AND”, “NOT” a “OR”.

V rámci práce si študenti vyh¾adajú kryštálové štruk -
túry obsahujúce tetrajadrové komplexy Cu4OCl6L4. Komp -
le xy obsahujúce tento frag ment sú zaujímavé aj z dôvodu
vyššej symetrie, prièom v databáze sú príklady kryštá -
lových štruktúr vo všetkých siedmych kryštalo grafických
sústavách. Tento súbor si ïalej študenti spracujú na vlast -
nom poèítaèi v nainštalovanom programe MERCURY [3].
Študenti sa nauèia pracova• s programom MERCURY, a
využi• pri kreslení obrázkov, zobrazenie vodíkových
väzieb, medzimolekulových interakcií a pod. Súbor
kryštalových štruktúr s fragmentom Cu4OCl6L4. študenti
využijú pri precvièení prvkov symetrie v mod ule prvkov
symetrie programu MERCURY [3].

Základy monokryštálovej štruktúrnej analýzy si štu -
den ti osvoja riešením známej kryštálovej štruktúry komp -
lexu medi pomocou programového balíku OLEX2 [4].
Kryštálovú štruktúru študenti riešia pomocou prog ramu
Olex2.solve [5] a postupne doh¾adavajú ïalšie atómy. Po
doh¾adaní všetkých atóm sa kryštálová štruktúra vypresní
v programe Olex2.re fine [5]. Po doriešeni kryštá lovej
štruktúry študenti vytvoria CIF súbor, vytvoria tabu¾ky
výsledkov riešenia, a nakreslia obrázky kryštá lo vej štruk -
túry. Po zvládnutí riešenia modelovej kryštálovej štruktú -

ry, každý študent obdrží dáta na riešenie kryštálovej
štruktúry ïalšej látky. Túto druhú kryštálovú štruktúru
riešia študenti už samostatne a výsledkom je vyriešenie
kryš tá lovej štruktúry, nakreslenie obrázku v programe
OLEX2 [4] a vytvorenie tabuliek. Výsledky študenti
spracujú formou protokolu. 

V rámci tohto bloku študenti absolvujú aj exkurziu pri
monokryštálovom difraktometri Stoe StadiVari, kde sa
zúèastnia výberu monokryštálov, úprave vzorky a lepeniu
vzorky. Ïalej študenti majú komentovanú ukážku merania
monokryštálu, výber stratégie zberu dát, redukcia dát, až
po samotné riešenie kryštálovej štruktúry.

V rámci druhého bloku sa študenti okrem iného nauèia
využíva• praškovú difrakciu na overenie èistoty a
porovnanie práškovej vzorky s kryštálovou štruktúrou zís -
ka nou z monokryštálu. V rámci tohto procesu využívajú
pro gram MERCURY [3] na simulovanie práškového
difrakèného záznamu.

V závere možno poveda•, že študenti získajú základné
skúsenosti práce s CSD databázou a možnos• využi•
databázu pri samostatnej vedeckej práci v rámci prípravy
diplomovej práce. Základy riešenia kryštálovej štruktúry
umožní študentom chápa• výsledky štruktúrnej analýzy.
Študenti sa ïalej nauèia rozumie• údajom v CIF súbore,
prièom samostane si môžu vytvori• tabu¾ky a nakresli•
kryštálovú štruktúru.
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