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Our course on Chemical Crystallography teaches the the-
ory of small molecule crystallography and offers possibil-
ity of full hands-on experience from the data collection to
structure refinement, analysis of results and manuscript
preparation. Our aim is to introduce non-specialists to ba-
sics of single crystal structure determination instead of cre-
ation of expert crystallographers and to learn them when to
ask for expert advice.

The main problem of crystallography courses was us-
ing of too many computer programs to perform even basic
tasks: at least one program for structure solution, one for
structure refinement, text editor for preparation of input
files/checking of output files and logs, one for molecular
graphics. With the WinGX suite [1], there was an integrated
— in some way — solution, but it brings up even broader
range of utilities. Moreover, its installation was quite prob-
lematic for many students with lower computer skills;
problems arose also with students using non-Windows op-
eration systems.

With the introduction of Olex2 [2, 3], the integrated so-
lution was at one’s disposal. We obtained very capable
graphical front end as integral part of molecular graphics
suite covering all the basic needs of small molecule crystal-
lography (although somewhat less capable when polyhe-
dral representation of the structures is preferable). The
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installation is straightforward, including full integration of
SHELX [4] software package, which is, due to presence of
olex2.solve and olex2.refine modules, not needed. The
tools for assessment of data and structure solution are also
included, together with online CIF validation, local struc-
ture database and help system.

Two examples covering absolute structure determina-
tion, basics of hydrogen atoms refinement and hydrogen
bonds analysis were thoroughly tested and included as a
part of completely redesigned lecture notes. For those, who
wants to specialise, essential differences between Olex?2
and SHELX program package are mentioned, what makes
the transition pretty straightforward.

1. L. J. Farrugia, J. Appl. Crystallogr. 32, (1999), 837.

2. L. J. Bourhis, O. V. Dolomanov, R. J. Gildea, J. a. K.
Howard, H. Puschmann, Acta Crystallogr. A71, (2015), 59.

3. 0. V.Dolomanov, L. J. Bourhis, R. J. Gildea, J. a K.
Howard, H. Puschmann, J. Appl. Crystallogr. 42, (2009),
339.

4.  G. M. Sheldrick, Acta Crystallogr. A64, (2008), 112.

This work has been supported by the Ministry of Education
of Slovak Republic (Grant VEGA 1/0507/17).
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Difrakéné metddy v poslednom obdobi nasli Siroké uplat-
nenie v réznych oblastiach vyskumu ako aj praxe. Z tohto
dovodu sa zvysuje vyznam vyuky difrakénych metod aj v
ramci vysokoskolskych kurzov.

V ramci inzinierskeho Studijného programu na FCHPT
STU - technickd chémia so zameranim na anorganicku
chémiu maju Studenti dva povinne volitelné predmety a
nazvami Difrakéné metody v krystalochémii a Laborato-
rium difrakénych metdd. Tieto dva predmety st navzajom
prepojené, Predmet Difrakéné metddy v krystalochémii je
zamerany na teoretické zaklady a obsahom je: krystalo-

chémia, krystaly a ich vlastnosti, Struktirna krystalografia,
symetria krystalov a krystalovych Struktir, bodové grupy
symetrie, priestorové grupy symetrie, stavebné Castice a
typy krystalovych Struktar, izomorfia, polymorfia, poly-
typia, idedlny a realny krystal. Dalej sa v ramci predmetu
venuje pozornos : difrakcii na monokrystali, rtg. Struktir-
nej analyze, rieSeniu a spresniovaniu kryStalovych Struktar,
difrakcii na polykrystalickych vzorkach, difrakénému
obrazu a jeho intepretacii, vyuzitiu monokrystalovych a
praskovych difrakénych metod, krystalografickym data-
bazam a ich vyuzitiu. Predmet Laboratorium difracnych
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metdd nadvézuje a prakticky rozvyja poznatky ziskané v
ramci predmetu Difrakéné metddy v krystalochémii.

Na tieto dva predmety nadvizuje predmet Difrakéné
metody v kryStalochémii v ramci doktorandského Stiidijné-
ho programu anorganicka chémia. Okrem tychto predme-
tov savramci FCHPT STU vyucujt aj d’alSie predmety ako
je Pokrocila rtg. Struktarna krysStalografia v ramci dokto-
randského studijného programu chemicka fyzika.

Laboratorium difraénych metéd sa vyucuje v dvoch
blokoch rozdelenych a) vyuzitie CSD databazy [1] a
zaklady rieSenia krystalovych Struktir monokrystalovou
Strukturnou analyzou, a b) zaklady a vyuzitie praskovych
difrakénych metod.

V ramci prvého bloku sa Studenti naucia pracova s
CSD databazou [ 1] a hlavne programom CONQUEST [2].
V ramci toho sa naucia hl'ada S$truktiry pomocou nakres-
leného fragmentu, d’alej vyuzitim refcodu a d’alsich spdso-
bov hl'adania, vratane kombinovanych hl'adani pouzitim
logickych kombinacii “AND”, “NOT” a “OR”.

V ramci prace si Studenti vyhladaji krystalové Struk-
tury obsahujuce tetrajadrové komplexy CusOClgL4. Komp-
lexy obsahujuce tento fragment st zaujimavé aj z dévodu
vysSej symetrie, pricom v databaze su priklady krysta-
lovych struktar vo vsetkych siedmych krystalografickych
sustavach. Tento subor si d’alej Studenti spracuju na vlast-
nom pocitaci v nainstalovanom programe MERCURY [3].
Studenti sa nauéia pracova s programom MERCURY, a
vyuzi pri kresleni obrazkov, zobrazenie vodikovych
vézieb, medzimolekulovych interakcii a pod. Subor
krystalovych Struktar s fragmentom CusOCI¢L,. Studenti
vyuziju pri precviceni prvkov symetrie v module prvkov
symetrie programu MERCURY [3].

Zaklady monokrystalovej Struktirnej analyzy si Stu-
denti osvoja rieSenim znamej krystalovej Struktary komp-
lexu medi pomocou programového baliku OLEX2 [4].
Krystalova struktaru Studenti rieSia pomocou programu
Olex2.solve [5] a postupne dohl'adavaju d’alSie atomy. Po
dohl'adani vsetkych atom sa krystalova struktira vypresni
v programe Olex2.refine [5]. Po dorieseni krystalovej
Struktury Studenti vytvoria CIF subor, vytvoria tabulky
vysledkov rieSenia, a nakreslia obrazky krystalovej Struk-
tary. Po zvladnuti rieSenia modelovej krystalovej Strukta-

ry, kazdy Student obdrzi data na riesenie kryStalovej
Struktary d’alSej latky. Tato druht krystalovd Struktaru
rieSia Studenti uz samostatne a vysledkom je vyrieSenie
krystalovej Struktiry, nakreslenie obrazku v programe
OLEX2 [4] a vytvorenie tabuliek. Vysledky Studenti
spracuju formou protokolu.

V ramci tohto bloku Studenti absolvuju aj exkurziu pri
monokrystalovom difraktometri Stoe StadiVari, kde sa
zucCastnia vyberu monokrystalov, Gprave vzorky a lepeniu
vzorky. Dalej $tudenti maju komentovant ukazku merania
monokrystalu, vyber stratégie zberu dat, redukcia dat, az
po samotné riesenie krystalovej Struktary.

V ramci druhého bloku sa Studenti okrem iného naucia
vyuziva praskovi difrakciu na overenie Cistoty a
porovnanie praskovej vzorky s krystalovou struktirou zis-
kanou z monokrystalu. V ramci tohto procesu vyuzivaju
program MERCURY [3] na simulovanie praskového
difrakéného zaznamu.

V zavere mozno poveda , ze Studenti ziskaju zékladné
skusenosti prace s CSD databdzou a moznos vyuzi
databazu pri samostatnej vedeckej praci v rdmci pripravy
diplomovej prace. Zaklady rieSenia krystalovej Struktry
umozni Studentom chapa vysledky $truktirnej analyzy.
Studenti sa d’alej nauéia rozumie tudajom v CIF subore,
pri¢om samostane si mézu vytvori tabulky a nakresli
krystalov Struktaru.
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