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V posledni dobé se zacinaji velké nadéje vkladat do
zobrazeni pomoci difrakce na jedné ¢astici - single-particle
diffraction (soubor referenci viz. [1]). Idea 3D zobrazeni
molekul a ¢astic je fascinujici.

Z hlediska optiky stoji vSe na rozdilu difrakéniho
obrazu periodické struktury tvofené ostrymi braggovskymi
maximy a difrakéniho obrazu jedné castice, kde cenna
informace je i v oblasti mezi maximy. V takovém piipadé
mizeme obraz prevzorkovat (oversampling), naméfit v
intervalu jemnéjSim nez je tzv. Nyquistova frekvence
(pfevracena hodnota velikosti Castice). Odpovida to
vlastné tomu, ze krom¢ vlastni ¢astice uvazujeme oblast
vétsi, 1 kdyz s nulovou hustotou. Tim zptisobem pak pieko-
name znamy fazovy problém. Pievzorkovani by mélo byt
vétsi nez 2. Nutnou podminkou je také pouziti koheren-
tniho zafeni.

Fazovy problém pak mizeme fesit iteracné. Zmeétené
intenzity kombinujeme s nahodilym vybérem fazi, prove-
deme inverzni Fourierovu transformaci, dostaneme
elektronovou hustotu, zahrneme oblast s nulovou hustotou,
spocteme v dalsi ietraci obraz, atd. Na simulovanych
datech vétsinou sta¢i pro dobrou rekonstrukci obrazu
kolem 400 iteraci. Pro slozitéjsi objekty (makromolekuly)
pak nékolik tisic iteraci.

Dosud se pozornost soustfed’uje zejména na studium
nanoc¢astic, magnetickych domén a makromolekul.
Studovany byly obrazy zlatych nanocastic [2, 3] a
zobrazena bakterie Escherichia coli [4]. Zobrazeni
makromolekul je zatim ve fazi simulaci. Zéasadnim
problémem je radiac¢ni destrukce molekul. Obraz je tieba
ziskat diive nez k dojde k totadlnimu zniceni. Simulace
ukazuji, ze je tieba fadu jednotek femtosekund, tzn.
extrémné silnych a kratkych pulsit koherentniho zareni.
Takové by mél byt schopen generovat laser na volnych

Nanocastice Au a jeji difrakéni obraz. Prevzato od autorii [2, 3].

elektronech (free-electron laser). Odhaduje se, ze prvni 3D
obrazy molekul by mohly byt ziskany kolem roku 2008 [5,
6].

Metod¢ single-particle diffraction je na nadchazejicim
svétovém kongresu IUCr ve Florencii vénovana nejen
plenarni prednaska, ale i cela sekce.
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Rekonstrukce nanocastice Ag (vlevo) z difrakénich obrazu
(vpravo). Prrevzato od autorii [2, 3].

© Krystalograficka spole¢nost



