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Nasim hlavnim cilem bylo analyzovat strukturu neznameho vzorku krystalu z
korku od vina za pomoci rentgenoveho difraktometru a vypocCetniho programu

Jana2020 také urcit jeho prvkove slozeni a zjistit jak vypada jeho elementarni
bunka.

Difrakce

Difrakce je jevem, jenz nastava, kdyz se vineni ohyba okolo néjakeho objektu
oproti kteremu nema vinova delka zanedbatelnou velikost. v nasem pripade se
jedna o rentgenove zareni, které se ohyba o atomy, kterée jsou v krystalicke
strukture, kterou chceme pozorovat. Duvod ohybu rentgenového zareni
v tomto pfipadé je jeho interakce s elekronovou hustotou atomu.

Metodika prace

Napred jsme oddelili maly vzorek od nasi krystalicke latky a pripevnili je] na
sklenenou jehlu abychom jej mohli viozit do difraktometru a poté jsme merili
iInterakce mezi atomy a rentgenovym zarenim pomoci poloh kam dopadaly
difraktovaneé rentgenoveé paprsky. Mereni probihalo na cCtyrkruhovem
difraktometru Gemini ultra pri nastavenych hodnotach: vinova delka A=0.71073
A a teploté T=293 K a celkovy ¢as méfeni byl 1h 23m. Po dokon&eni méfeni
jsme hodnoty nahrali do vypocetniho programu Jana2020.
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Zpracovani namerenych hodnot

Ke zpracovani vysledku jsme vyuzili program Jana2020 ktery pomoci metody
vypoctu superflip vypocita kde se nachazi atomy v dané krystalove mrizce.
Pote vygeneruje obrazek jak takovato C4 H10 Ca1 O10 molekula vypada.

Elementarni bunka krystalu
je nejmensi opakujici se
jednotka celé krystalicke
struktury. Nas vzorek mel
ortorombicky tvar
elementarni bunky a to
protoze ma odlisne delky
a,b,c v krystalové mrizce a
vsechny jeho uhly jsou 90°

Zaver

ZjisStovani struktury krystalu za pomoci difraktometru se ukazalo jako velmi
efektivni a precizni metoda ktera se da vyuzit jak k zjiStovani prvkoveho
slozeni tak k vymodelovani jejich struktury. Pro lepsi prozkoumani daneho
materialu by pomohlo vybrani dokonalejsiho krystalu ktery ma vsechny

elementarni bunky orientovany jednim smerem tedy vybrani monokrystalu
namisto dvojcat.
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