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1) HEUTaON^^A DVKAKCUA &A MO&QKIttSTAU IA

Poslo otkri£a nautrona (Cadvig 1933. god*), a imajudi u ridu

Broijovu hipotoatu, 4za*or ukasujo na rnogudnoat dtfrakcije neutron* na

kristalu. Ubrso Je to i akaparimaotaino dokaaano. Na ovaj na£i stvorana Ja

Joi jadna matoda aa iapiUvanj« krialatoa struktura* Neutronska difirakcija

pradatavlja komplamentarnu tn«todu sa randganakom difrakcijomt IJ* prirna*

njujo ao u onim aloSaJavima gim ao roodganakom «trukturnfcm analixotn Aa

rooia odroditi pcdoiaj vodonlka. Noutroaaka difrakcij* poiala aa prima^ii-

vati iKgradf^oni nuklearnih raaktora, j«r «e iz njih mogao dobiU intaciKivan

stala dat Jo rolacijom:

* L-Lorencov gaomalrijaki faktor , K- •truktuma ampUtudat

A- abaorpcioni faktor*

Lorencov gaomatrijaki faktor eaviai od oUika urorka. Ako Jo

osorak simetr^nog oblika tada Jo U Vain 9 *in 2 0t a ma oblik paratatopi-

L-

otrukturna ampiituda analogna Jo kao i sa raodganaku dlfra-

kciju
n

r+ ky * U )J ........ 1.3.
/) A

gdajos

* b - amplituda raaojaxija sa nautrcmako sra£anjot (xv y t *)~n
frakcione icoordtnate, (b, k, 1>- l»d«k»i ravni.



a -

Vrodnoat amplitudo raaojanja *a noutrono (b ) ao odrodjujoa
okaperimomalno. To so radi xbog loga ito no poatoji pravilna aavianoat u

njonoj promont- u funkciji rodaog broja olomoitu.

Kod rondgonako difrakcijo to nljo »luCajf tamo poatoji aavi-

onakog faktora raaojanja ( f ) od lodmiu broja olonionta i

Zaak sa amplitudu noittaronakog raaojanja (b ) nio^o biU,

od rodnog broja dtotnonatat pcwritivan iii nogativan« On dajo funu

raaliku ixaio4|u upactoog i raaojanog anopa.

Korokcija na toplotno vlbracijc jot

US.

b* amplitude neutronakog raaojanja »a rniruju£o Jozgro,

B- tomporaturni faktor.

Abaorpckmi faktor (A) jo raaiiiit za raaao uxroko* Zo

tronaku difrakciju jo mali i no navlai od 0«

Koda ao uporodo israst xa intartzitet difrakci je za noutrono

randganika axako primoiujemo da u ixraam i* 1* nodoNiUjo faktor muitl-

piiciteta i polarijtadoni faktor. To jo i rasuntljiyo a obairom da «o upotre-
Jl

rondgonako difrakcijo «bog ftnjanico da jo omplitu-

da rondgonakog «ra6onja proporctoMliia rodaom broju olomonu (a inunzi-

tot kako jo pokacaaot kvadratu amplitudo) , ntjo mogu£o to£no odroditi po*

loiaj lakog atorna porod toitog. Haaojwjo M toikog atoma jo toliko domi*

nattno da jo toiko raxlu^m iKteo iakog olomonu u tt

1 loguro oiomonata koji pripadaju litntantdima i aktlnidima. U oru vratu

primono noutronsko difrakcijo apada b odrocyivmnjo poloSaja vodonlkoylh
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2) MIUTKGNSia DlPSAKTG>t£TAa

Neutronaki difraktomatar j* prikaaan m «Uci I. gd* aus

u
2. Grafltat roflektor

4. Zaltitni aid od bttoaa

5. Horiaontalni kanal

6. Zatvarafc kanal a

7. Aolimator u kanal u reaktora

8. £aitita ofco koUmatora ( borkarbld, parafin i oUm>)

9. Motor koji pokro£* xatvaraf kanala

10. Monohromator

11. Pravougaoni otvor od kadmljuma

12. U*orak

13. ivoiiraator iaprod breja£a

14. 8? brojai
4

I*vor iwutrona jo toitovodni rooktor* On pri ana*l od 0,5 MW
13 2dajo fiuk* od 5t5 x 10 n*utrona po cm . U aktivnorn dolu roaktora oeutronl

nasUju flaijom U2^ . Iz ajoga ao kroa horisontmlnl kanal isvodi

inih ooutrooa* ^a iportal fl nouftrano po brsinama propiaana jo

funkcijorn raapodrto.

U kanalu ao nalaxi koiimator od nordj«ju£og ielika koji dajo

anc^ noutrono aa horiaonlalnom <^ Ulogu

tora vrii monokriaUl bakra. wB^in snop noutrona poda M

toji jo tako orjonttaan promo igpoAnom anopu noutrona do ao ranokaljom

soioktujo noonohromMaki anop taUsno dttiteo od Q/016 Mi* U atrogom

amialu talaana duiina ovako dobij«nih noutrona jeato /l-f2\1 pri £omu jo





aaviana od boriaontaloa ugtoma divor^ancije upartnag aoopa i moaai-

kriatala nx«ohromator*. Ukoliko Jo kolimacija boija i ^TKwaiino-

at krUtaU «ia WAa manja wodMatAA. Uopilogowr«6i rnonoftromati-

zadja Mqpa nautrona Jo Mnphnrtaa atapa prt iapitiva^u atrukturo kriatala,

To ao poattte pram* Brag-worn u*ioru:

n - A -2dain» 2.1.

gdajoi
d-raatojaajo mr^aih ravnt ukri«taluf n- 19 2« 3« ...

Proma tomo Mrajudi odgovaraju£im naeinom ugao »

ladfoJIU pomoiu kriatala «nop neutron* aa Mto kojfcn pqtrahnon

9 koji zaUm moiamo koristitl u difrakckmim iapltivanjima

i n <HMilif tiinaf ill m i" ******** iMuftfma Buitifi*ki Mi^tF

raalikujo od dobijaRja mo«*ohrom*tizov*iiog randgaaakog zraf anj*. U

eaju ranEigaaakog mr*tanjc r«n«ktov*n «aop aadrii aamo JadBit llftiju ill

blisak dubiet randgonakog «paktra upr. K^ liaij* bakra, * monohromata

aamo odvaja tu liiaju od o*t*log di)*pMona taUmnlh duilaa, koji obracuja

odrad$ui* aa u toj m«rif k*ko jo v*6

koUmisajaog anopa.

nal u caititi oko maooohromator* M u«orak. ^ifraktovanl aaop protest fcroa

xder-or tolim*tor I pad* na 8F3broJaS. lo ja proporcionalal broja«

njan bartrifluortdoiTi* Zbog bolja *baorpdi« aautrooa bar aa oboga6uja is-

B10. arojae j« »t̂ nut M dria£ani uaorka tato da sa pri okratanju

uaorka odrSava odncM is29 a kra6» ao <ti»kott»tnuiraoo km-akom ko^ «oio

da variraod Vi2°da 1/2° (2»). Uowm raAi koriWaa jo korak 10 minuta

20}. -Jifraktocootar Jo opramljan aa adf̂ yarajucooi atattdardBoit

kom koja obasbadtfujo rad broJaEa. crtna tornanda au mriaiMi ruino.



a alike 1, a* vtdi da Je monohromator i veiiki dec pula

neutrona od monohronoatora do usorka ameiten u Jedaa saititni

cilindar koji Je aaatavljen od dobrife abaorbera neutrona ( parafla aa

borom) i gama xreka (uiovo), wlovo* naime abaorbuje yama zraka koji

naataju prft kodenju i abaorpciji bratlb neutrona u paralinu aa borom. -a-

ittla te vrate ontvarena Je sa «aititu kako ek apart menu tor a tako i broja-

£a od interakcije osoovnog aaopa neutrona i gama ara^enja. Natme« avega

1* tog me*ovitog «ra£enja otMMja ae monohromatorom i koriati xatim u

oglediina aa dilrakcijom neutrona. UstaU deo anopa ae ne otklanja mono*

hromatorom i ukoiiko ae oe id predusele odgoveraju^e mere one W ae

raaejao na moiekuUma materije «a kojom ae na svora puUi kre£e« î eo

tog raaejanog zra£«nja hi upao u broja£ £lne£i tako vrlo visok neutronski

fon* Po ed toga takvo rr&fenje 14 bilo opasno po cdravlje eksp«rimentatora

3)

u obtir da Je kristal trodimcnzionalna tvorevina 9

atorni ae periodif no ponavljaju 9 pa ae i nuklearne guatine takodje periodi-

£no ponavijaju. Frecna tome, raspoddu nuklearne guatine roo£emo srnatra-

UkaoperiixiienufunkcijupotoialMj^Cx ft «)* Pomato Je is vile matematike

da «vaku periodlinu fUnkciJu mo%emo predataviti trigonornetrijakim redom,

koji ae naziva Fourierovim redom* Na oanovu toga Je stvoreni

odredjivanje poio£aja atoma u elementarnoj delijl koja ae naaiva Fourierova

Ovom sintesom ae mo£« ixrafunati raapored nuklearnih gu-

stina u ekncntarnoj £eliji. ^trtoiaj atonia ili jona u rtementamoj 6e»ji

•a makcimumima nuklearne guatine*

W, H. Bragg ( 1929. god* ) Je pokasao da ae periodiina ra-

La nuklearne gustine naoie predataviti trocH menttonalrtbm Fourierovim

s
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Apgalutm vradnost strukturn* amplitude je

Met V »•*•

U etugaju c*mro«im«trt£n« atrukture imaginarni £iana Je

jejedaakmdi.paprema (3.1.) tgQ^ - 0» odaaewO^^ - 0 tti 190°.

ovakve Case atruktsrae amplitude odgovaraju vrednocti * Ui - .

3.7

doMjarao, ualraajuii za « 0 Ui 180°, xa »trukturnu amplitudu

atrukturns aropUtute M »vodi as odî djivaiys prsdcaaka + ill -. Ima-

ju^iuvidu (3.1.) i (3.7.) M

_
f\ t

guattne u cvakoj ta£ki (xyx) atementarna 6elijo, preraa (3.1.)

troatrukim aumiranjem preko cvib indekaa (tiki).

U prakai ae ae uabaaju are vrednoati (kootiaualne), x, y, c

u elemeatarnoj ieliji kriatala, ca ixraftmavanje $ (xya), ve£ iaataraae

brojM vrednoati x l§ y^ «t koje odgovaraju diakrataim taekama u proataru.

Npr. Irica jedne £aiije a (odnoano t>, odnoano c) podaU ae aa 60 (do 120)
•^ m ^^.^A^h..^ ^M^^^k.̂ fc.̂ »«h.dk ^ 1 «t^»A «^ •B*^*^k^*ftML^h.̂ vA A

"(jt̂ l̂ BDk IF A ^9CL- ' l4JKAlftvv( ^rl̂ '

0/60, 1/60, . . . 59/60, a broj tafiaka u kojiroa a* traM vradnoat Aaikclje

603 , ukoliko atruktura nij«



Omj broj M *m*i*it*Jo «a faktor koji Jo JodDOk rociprc^noj

vrodaoati simotrlgnih oporacija po primitlvnoj £oiiji u proatarofcj grfepi.

period* jodte&ao £oUJo u avtm kristalnim atatomlrna

niau Jocbiako, toda iarafunato brojne vrednosti funkcijo J <x y a ) niau

M jodaakini proa torn! m r»»tojanjim* u tri dimoncijo» ako ao turima iata

podota po portodtaM. Zoto ao trodimongjuaina raapodola nukloono guatine

iaro£unavo po koracima, kojo odaocaju porataiao ravni du* najiura^o atrane

Jodini£no 6«*ijo. -Aaiiao odao£aka no oataUm dvoma poriodama trotoo da

fcmdift prtbUiao iato kao i duiino koraka* urmim ro£ima doUJa ao raapodo-

la ftukloorao guatino M dfo dimonaJJo aa »vakom koraku, odaoaao trodlmoaei

onalna roapdoU nukioaroo guatino u lagkomo ao ( prtbliiao) iatim raatoja-

nimaf koja ao u prakai usima Od Ot03 do Ot06 am* ^ortyo raiunanjo *i«ia

aMaoili vrii ol«klroa«ki raCunar,

> acnonom eksponeocijalnih £alacnra aui nukloarau guatlnu do*

bljamo

VidoU anio da ao ao con*roaim«trl£nu atrukturu fiua atru-

kturno amplitude svodi no prodaaak * Ui -f to ao israe ea nuktoarnu gu-

Jo dovoljno do ao iara£unaju aamo projokcijo nuk-

laahrantra kri«talogr»fakom pravcu* To

dvostruko fiumiranjof kao i maifi ijroj atrukturnih ampUtuda.



%J«»po«»M t.t3.
h K

gda je A-povriina ravnl eiaroaataroa £alfja normalaa aa Uabrani kristalo-

grafski pravac. uomje aa naoia iwraionaU aamo aa (hko) r«flek«ima

nulte siojne linlja* ^iaiun aa raoie i«rriiU i bas ra£uaara i traja jadan do

ctvadaoa.

laraai aa o*tale projekcije

j—^ . n
soa 2J/(hx*U) *QSu * * * * * * * 3.14.^- ram 1 bol I

/?

mtroaii

!

~ r~ / A\a 2lli(hx4-iz) . * » . , . * • • . 3.15.

fc

1̂ ra6a projakcija

*-'--
V /^ I y—•

coa 2J'(ky + I z ) ......... I.I.I
OKI

N«do*tat*k ovob proj«kcija j« u torn* da M u slugaju dv«

atom* pcojaktuju bticu j*d«n drugom, njihova pro)»kcja nukle*rne guottoe

•• »liv« u J«dan ra«kslmum,t» »c Is ovog maiuiimuma n* mo£« odrediU po-

U «lu««ju dobcog r««lu<i5iv4uij» <fcw>U«p j« da •» iwraiunaju

dv« projekcij* i is |̂& M mogu odrwiiti «v» tri koordin»t«.

Izraxi sa rafuaanje rasporada nuklearne Austin* tranafo-

rmUtt M radi boljag ra£un«Ja M pojwttne proctorat grvpt. Wyi iaraal su



taboUraal u Inter,

atrukturaa ampiitud*

nlkakw

vidlnwdabt ttraftmall

odredWpoloIajatoraa,

kao t njthore fax*. U

vrednuaU *tr ukturna amplitude deft B* fazu

i-̂ o aada nije pqatrorta nikakva akapartnMHUali

•truktuma amplitude. Aloft U otw po«tojala rei«n)a krirtalna «trukture U

pr*datavljlo rutinaki

U

+ ill - f dok u

tmaU w«dno»U od 0 do 25T. 0roj

strukturu, za «v» moQu£

J» a- br»J r«flek«a, * MUHO J«dM od

nj« ovlm portHpiaia a* dovodi do

m«tri£noj vtrukturi JGMM

(x y s ) M c«otro«i.ne-

, icao«i (2 ),

d*

iotoda MI odrcKtjiv«nj« prodBaaka atrukturn* aniplitudo im*'

Ako odrodjujomo poloi*J lakih atom* u *•£

prodsnak atrukturiw amplitude moiorao doata tadno odrodttt

•trukturi,

poatojo£oj



4) ,1 - iuHOVA 'A

iostoji joS ta£nija metoda xa odr*<yivanj0 polo'aja a to ma, nego ito

)• Fouriorova sinteze. la metoda «e naziva dlfareotna Foorierova sinzeta,

U ovoj sinte^l sa koelici>nta atoje ra*iike izmedju opa^niu i

israfunatih strakturnih amplituda.

0" C

f * )• op* ana atrukturna ampiiluda, / - j0 izra£unata atrukturna amplituda*
c

-ifercntna Fourtarova sintaza j* poxoata kao (F -K ) aintesa, iii
/o o

kao ( v! - V } sinUN&a* NJu jc prvi predlo"^io 3ootkt a primmio Cochron.

Four ior ova ^inteza s« opa^anim strukturnim amplituda ma J0;

i
4.1.

h

a ea ixra£unata struktumu amplituduy koja MI ixra£unava prama predposta-

vlj«nom modaiu

P (xy*) « 4 ^ F c h M 0 i q i > * -a iUx+k+lm) ....... 4.2,
h k C

raaiika

P(xyz) - ( x y z ) - T - ^ * " ^^ ' l*"**i« *»•
/? <

4.4.

h k

Ulerantna ouri»rova ainteea predstavlja raaliku Umadju atvarne

nukiearne guatina i nukiearne guatin* ixrafunate na
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Ova •intaea jaano ukaauja na gr«*ka u modalu i mo** da posluzl kao baca za

uta£ajavaoj* koor&aata.

Korakeij* graika u lokaciji atoma mo?« da se objasni n^adnodima-

nnudooalnom prtmaru, PoloSaj aloma aa x-o»i bi£e pr«dstarijan opa^aoora nu-

klearnom guatinom < mak»imalno*i) 9 , siika br. 2a.
VJ 0

wa istom graftku aaaaatroo makaimum vredno«U sa izradunatu auk-

iearnu guattau ̂  c na oanovu pr«tpo«uivij«nog mo0tf a. Ate sa ova dva makai*

mum* (graflci) poiclapaj^ oodAierazlika (9 - P > iriti jadnaka null.
^ o o c

U torn alu^aju imaino da nam aa stvaral i pr«Kipostavij«ni poio^aj atotua po-

kiapaju i terekcija Jadoaka nuli. io U bUa idMOiia dUnrmtaa Fooierova sin-

ta»a » rexultat Je nula a svim tafkatna*

Za »lu£aj da aa pradpoaUvijani stvarni polo :*j atoma nyoklapajut

sltka tar* 2b» lada pr^dpoatavijani poloiaj pada u nagattvnom podruije, a porad

njaga Ja jadaa poaiUvan makaimum, Jaano j* da aa poto^aj atoma mora porna-

riti tda*no «aC * da bu aa P poklopio aa V . oordinatu atoma traba

pomariti ka poaUtivnorn maksimumu, Ta vradmwt <£ sa koju traba vrsitl ko*

rakciju u lokaciji moim aa iaraCunatt*

norim polo ĵem atoma d«4ja0x> bolja slaganja opaiana (F )o
i ra£una*a (f ) atruktbma amplitude » te prcma toma niiu vradnost za faictor

c

Jifarantnom Fourlerovom sinteaom dobljamo i tortfcciju aa tampa-

raturni faktor 3'.

Ota siataza aam daj« mogu^nost za lokaiUovanje potoiajaf neloka-

Uaorafttti atoma u va£ posnatoj strukturi. U opaiana atrukturna amplitude (F)

sadr/aai au i nelokalixovftni atomit dok aa (f ) raduna M atruktiuru baz tillc
atoma* Na onim m*$tlma gda u ovoj atotmi poatoji rasUka ( 0 - ), kod

tih makaimuraa tr«ba traziti poto>nj nelokalJUsovanih aloma. Ovo )a koriiiono

M naiaianj* vocJonlka u naiom radu*
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S) EiCiinaat^KNTALN

A/ Isbar i priprama uaorka

Clij orog rada ja odradjivanja *lruktura Ca (*O.).. 4H.O ic po-
3 <£ «•

dataka ffciMJanih aautronskom dlfrakcijom i na osnovu t* «trukture pravlja*J*

ristali Ca(&cr ) . 4H-O i«para*anjani rafttvora kalcijum
3 * * 8

u asotooj ki»«iini gbattne 1,40 gr/'cin u eksikatoru ixnad to«lbrpantok*ida au

dobijeni. ri.tali »u providni , bezbojni i higroskepni. Htadi zaitlta od viage

h^rmotiiki M xuUvara u staXlani baton.

U«Kljaj koji j« korii£«tt u ovom radu Ja neutron a ki difiratomatar

^4A^ a Inatitutu «a nuklaarna tstraiivanja Maoria Kidrfd'* u Vtafii. Jrojad di-

fraktomatra ja povezan aa farint«rom « koji auiomaUki poala marrSanog odbro-

Javanja itaropa ra«ultata t umlova maraoja.

S/ Cantrtranja krtatala

Krlstal ja &alapijan &*i b*-0aat momtran aa gonlomalrijaku glavu

i c^itriran ponno6u rendgan«kih auraka. /̂ jactoo aa g<»4amairlj»kom gUvorn

aa postolja difraktomatra,

C/ , iaranja isitan&ttala

^andgaoakom analitom xa krUtal Ca(NO.) * 4H O do&janl au
i* *» A

paramaUi alamantarne £aUja fcoji 4zno»a: a* 0»»28 *. 0,001 am, b- 0,914*0,002

mn i c* 1,448 ±0,003 am. ionoklin&ki ug*o ,* 98,6 °. Kriatal ja catitro-

•tmatri^an i joipada prostornoj grupi ^/n. i'omo^u paramatara aiamantaraa

calija (a, b, c) i monokUniekog ugla /g , pomoiu yo««bnuy programa aa ra-

C^C-3600 u Ins ti tutu sa nukiaarna iatraMvaaJa 'dor is KicU-l£" u



ixracunaU su uslovi pod kojim 4o do£l do difrakcijo aa odredjono ravnl (hki )

i vrodnooli ugla 9 na komo troba da ao nalaxi broja£ da bt tu difrakciju rogi-

fitrevaU. Iao£ak U ovlh prora£oaa dai je na strani IS. BaEuaaajo ovifc vrodnoati

vr&Ofio jo proko *l«d9clh rolaciia:

a

^ b x c
» - " ...... ...................... 5.4.

f- c x •
- — - ..... . ................. 5.S.

-*- • x b
c . - . . . ................... 5.6.

..... 5.7.

A, V- aapromlna oiomoatarno 6olijo V *~5| iTx c )

i«r*nj« intanziteta difraktovanog anopa mnttrana B* raimi

Triimo na sl«d»ci nailn:

Ukoliko j« kwwl rector a otvoran, pritlnkom M dugm» Mjpre ee

ukljuii motor koji catvara kanai. Bocte toga «* M komandnoj tabit nanose

ualovi aatmaiU«: rr«toioat4 za ( ttkl), vr«Kinoatl m ugao f vr«me brojanja

brojada koj» J* tajmarom btto ogranldano M 30 ««kundi, datum, i po£«tni

ugao ( 2 9 ) brojaSa. Broja2 a* postavlja ita 1°20* iapred ugla 2 9 na koma M

prema proraiunu o£«kuj« roak»imalni Inteazttet difraktovanih nautrooa. Na-

u a* za ciatu ravan { hkl ) odgovaraju^i uglovl ^ i X a Uto tako i a*
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ugao 29. t̂ otla avoga orvoga otvaramo kanai . *\ jodaotn polo-aju brojac broji

30 sokundi, sattin ao vrodnost Stampa , a brojai »a automataki pomoTa «a

jadan korak ( 10 minuta) i brojanj* potaa otpoiotka. Srojanja aa vrii do

ugta 2 9 * 1°20* f gda aa broja£ «aoatai4ja* Tako ja iamarana Jodoa roflo*

kaija sa oko 20 mlnuu. 3ada so kaaal aatvara^ aaaoao so aovo vrednosti sa

ugao f il kao i z« 29 1 post̂ îk *• poftavlj*. U prilogu broj 1. datjoisoiak

iz razatata rnoronja itampanih na prlnt«ra.

vaka r«neksij» Jo graflCki prodatavijona na tniUmotarakoj

prikaz xavianoati broja impuisa^ odao&no tf^aniiHat»

neutrona u fankciji ogla 2 9 prodatavljon jo na slikama br» 3* i 4. w'a alici

br. 4b. prikaxan Jo Jodan pogaionl rcfleks* Ukupoo Jo i 2 merino pa i nacrtano

1830 roOokaija. Ud toga Jo btto aopogtaionih 1473. i oga4«nl su svi roflok»i

tipa ( Ml ) kada Jo xbir iodokaa h i 1 n^paran broj, I f«flak»i (OkO) «a »vo

nopajrno vrodnostt k* Ovakav spaktar pooaiooih roflokaa HfHrakfO'riatliSMt jo

za proatorau grupu f

^a iittonxilot di£rakcijo uaima «o povrSina na graflku iamodju krivo

t pOTufcoo pravo koja prodstavlja fen. PoYriino au Umorona planlmoirom.

ierenj« Jo irriono «a *¥aku rofioksiju dm putat a «a kooa£nu vradnost u^ota

Jo arodnja vrodnoat*

>i«do£* korak «o saatojao u buionju kartica da bi so mogla izrr ̂ iti

ra£unaka obrada podataka. Urn jodnoj kaittet au izbuiono wodnosti (h k 1 )

1 intonzitol dlfrakcijo. Ukupno Jo bUo 1475 kartica.
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* 20,10 fc/n'J

.

49

SI 4



- 17 -

6; 08RAUA PO0ATAKA

Obrate podataka vrsena j* u trt atapa*

a. orekcija inten*it*U

b. Utafinjavaitfa atomakih koordinau

c* Lokalizacija vodonikovih

Najpra j0 ixvriana korekcija intanzitata na Lorenco1

trijaki faktor, a potom utainjavanj* atomskih koordinata (osim vodonika).

ovo utaSnjavanje vr§*no J0 aft oanoru podataka dobijanih ia nautrone ke i

rendganaka difrakcije. c>trokturnl laktor f ra£imai ia na oanovu koordinatac
dobijanih raftduonakom dlfrakcijorn, a opaiani F poniodu ptrrtataira dobijanih

o
nautrooakorn difrakcijom* iadjutinot akaparim^mtaino dtfribtjaaa tprednoeti za

F su rrtatlvna i da 14 aiao Hi mogU uporaditi aa F moramo ill aor mirali
o c

u odaoau aa F t odaoaiXH moramo ih pornnoMti aa faktorom skkla kt

aa vrednoat nalazi kao

F
6.1.

c

Tako dobijene vradnoati F x K au aa apa^utnoj akaU i njih
0

ra£unamo u ai0da£«nt koraku: Istovremeno 00 vrii izra^iinavanja faktora

pouxdanoati H t teji «e nalazi kao

-
B 6.2.

ZK
OEigladao je da 60 ta£a ost bitt v«6a ukoiiko j« ixraz u taroiocu

F |- IF I manjU odttoaao otoiiko a« opalaoi atrukturni faktori dobiirmi
0 C

neutrcjnske cUfrakcija manj* raaOikuju od i%ra£uoatih.

faktora Ucno»U u ovom fe^raka « * 45*9 .

U alada&rm cikiuau vraeno j« utaf njavanje koordinata i ieotro-

pnih temperaturriiij faktora atorna. isaime usima aa u obElr topiotno osciloranje

atoma. . redpostavka jat da svaki atom u avini pravclma oaciluje aa iatl aa£in.

to u ofarir i«ra£unst« au nove vrtKinoati «a koordiaato, tomp«ratu-



t i -

nt bktar* B i atrukturn* faktore r' ito Je »ra«»jtto fetor t*£nosti n* 32,1*.c

3tada& korak u rafcuaanju pradatavljalo ja aaizotropno uta£na~

vanja. Tu aa uasima u obair £inj*nica da atomi u raali£iltm pravcima isvode

razli£it* oacilacija. ^rortfunavanjom au dobiv^t fcana&M vradnoati

atoma ( oairn vodoniko vlli ) kriatala Ca(N^* 4H2O i atrukturnto faktora

i ovaj proraSun ja dao jot m«nju yr«dno»t sa faktor poradMoati (i<-

da ja raiuaar u airlm ctkloaima

NUCLS vriio utaeajavat̂ a koordtnat* i Ump«-«turnih faktora m«todom najma-

njlh kardrata. Ova aa matoda aaatoji u nala^anju rninlmurna funkcij*

hkt B C
4.3.

to jaat da aa nadju takv* vradeoatt aa koordiaata xf y 1 a i tamparaturne fa-

ktora Bt poniodu kojih, ako aa ra&una F » D ima minimum. 2-. oaoafava

aumiranja prako avih opaianth r l̂akaa a w ja ik«. taiinaka funkcija koja *#

pripAauj* pojadinim refieksima a v*mtr*m na njihovu valnoat (w ja obrauto

proporcionalno kvadratu v«r0vatna graito).

Atomi vodonika lokalizovani au diterantaatn Fourierovoni ain-

U dilarautaaj Fourterofoj aiataai dobt£*mo roakaimum* aa

iiku auklaaraih 9u«tiaa ((° * P )« a tt rnakaimuml 60 aa pojavlti ateg pri~

anatra vockmika * Na taj aa£ia ja i icodoaik b4o lokaliaoraa*

/n
Vradaoati nuklearnlh gfcatlna r » 0» jar u raguau (P ) na

U c
UBimarno vodonik, Uko da makalmura a aintaal pradatavija miklaarna guatina

P . &a torn maatu aa naiaai vodonik. To Ja prikasmo aa

taaUciS.

aa racSuaaru Ci>C-3«00 u Inatitutu aa nukiaaraa i»tra tivanja "Boria

*i Via6i. Najpre au traiana makaimala* aag^Y

guatiaat jar aa tu traba o^eWvaU poloiaj rodoolkovih atoma
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2.* odr«djiT«n)« koertttnat* x usimaju M *em maksimuma |

Tr«d»oati sa nekotiko matodnlh x-aa, M ra*»ta g<to a* nalasl makaimuau

ZaUm M t« vradnostt nano** m grafik ( silk* «.} is £a?a a* •k.trapolacijom
^^^^&fe£ J| A* |̂Ag|̂ ^^^^^ .̂̂ _ ̂ »A AJBUMM wt x*

Za koordiaato y i * u*irn« M avkoiiko irredarati oko m»k»trnu*

mav «a x u koma aa nalaai mak*iroum» pa «• vr^dnewitl y i x aaUo* grafUiki

kaoiaaxiailkat*)

( h k i

naulroRakom difrakcljom dati *u u Ubeii br. 2, <adi poracyac^a u

toNaiai*g* ra»ioj«nja i ugioya vriantfiMi atottnmakm rafunaru

b ja ra£uaato pr*to alada£a rei»cije:

" . . . . . 6.4.

U Ubrti br. 1. 4M» «u w«fcM*ti F i F M odr^yMw r*vni
o c

kriatala Ca(NO,)_.4H o
3 * 4ft

i - jy A v* n * ifj A &• zi * zj
X9 Y t Z ati toordinatft datih atoma:

x, y, m au toordteata data u tabaii far. 2. u daknrtma partoda traasiacije

6aUj« (frakctona koordtaata}.

12 23

x *

x y a l/2»x 1/3 *y 1/3-»

-x -y -« V2*x 1/2-y 1/4 *»
Ako ja aaka vradno.t x, y, ill a bUa nagativaa vriana ja traMfarmaeUa pe «o6u
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Tabela br. 1. 20

H

0
0
o
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
o
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
o-?
0
1
1
1
1
1

1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

K

0
0
0
0
0
0
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2

2
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
4

L

4
6
8
io
12
16
2
5
6
8
9
10
12
14
15
17
0
3
6
7
9
10
11
12
13
14
15
17

19
1
3
4
5
7
8
10
11
16
17
0
3
5
6
7
9
10
11
14
15
16
2
6
8
9
11
12
13
14
15
16
2
3
4
5
6
7
8
10
12
13
15
0
1
2
4
5
6
7
10
12
13
14
15
16
1

[Fo]

9.3
5.4
5.1
4.9
2.0
4.1
14.5
1.5
4.3
1.3
0.5
4.9
0.4
2.6
0.5
0.7
8.4
6.1
1.6
2.2
2.3
2.4
1.8
2.0
1.7
3.0
1.9
0.8

1.2
2.9
3.7
5.5
5.0
3.3
2.7
3.1
2.5
1.2
0.6
4.4
2.5
3.9
5.2
3.1
1.3
4.1
2.2
1.1
0.5
2.2
3.3
2.1
4.0
3.6
3.6
1.4
2.0
1.2
1.9
1.0
6.9
5.7
5.7
4.8
4.8
2.8
2.4 -
2.4
1.9
1.1
1.8
6.4
6.7
3.8
3.8
4.4
2.1
3.2
2.9
0.6
2.7
2.5
0.9
0.8
0.8

[Fc]

8.1
3.3
5.1
5.5
1.5
2.8
10.0
1.4
5.8
1.1
0.7
4.9
0.4
2.3
0.9
0.5
5.5
3.0
1.2
1.2
1.4
2.5
2.1
2.5
1.2
3.0
1.4
0.5

1.0
1.6
3.4
3.6
4.3
3.2
2.3
2.6
3.4
0.8
0.5
4.6
1.5
3.2
6.0
2.1
1.0
4.8
2.2
L2
0.3
1.7
2.1
1.4
4.2
3.5
3.9
1.6
1.7
0.7
1.5
0.7
4.4
4.4
4.6
4.7
4.8
1.7
2.3
1.8
1.6
1.0
1.7
5.7
6.3
2.3
4.7
5.7
1.7
3/4
4.4
0.7
4.2
2.3
0.9
0.7
0.4

H

0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0

0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
1
1
1
1

-
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

K

5
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
7
7
7
7
7
7
8
8
8
8
8
8
8
8
8
9

9
9
9
9
10
10
10
10
10
10
10
11
11
11
11
11
11
12
12
0
0
0
0
1

2
7
7
7
7
7
7
7
7
8
8
8
8
8
8
8
8
8
•8
9
9
9
9
9
9
9

L

18
0
1
2
3
4
5
6
7
8

11
16
2
3
5
7
9

11
0
3
5
7
8
9

11
13
14
2

7
8
9
10
0
2
3
.6
8
9
12
2
4
5
6
8
9
0
6
1
5
7
9
0
6
7
8
9
10
13
14
1
3
4
6
7
8
9
13
14
0
1
3
4
5
7
8
10
12
14
0
2
3
4
6
7
8

[Fo]

0.5
2.9
3.8
2.2
6.0
3.1
4.5
0.7
1.9
0.8
2.7
0.5
2.6
2.9
0.5
1.3
1.8
2.1
2.7
1.7
2.1
0.4
2.3
1.7
0.2
1.6
0.6
3.9

0.9
1.0
1.0
0.8
0.9
0.9
2.9
1.6
1.4
0.4
0.7
0.5
1.2
0.4
0.7
1.4
0.7-
1.5
0.5
10.0
5.4
3.0
3.5
10.2
2.8
2.1
3.1
1.7
2.2
1.4
2.3
3.6
3.1
2.7
0.5
3.0
1.2
0.3
0.6
0.8
1.6
1.9
1.8
1.9
2.7
0.4
1.7
2.0
0.8
1.2
4.7
2.6
3.7
2.3
1.0
1.0
0.8

[Fc]

0-6
2.5
3.6
1.9
9.0
2.7
4.8
0.4
1.4
1.0
2.8
0.4
2.3
2.9
0.4
0.7
1.4
1.8
3.2
1.4
1.3
0.5
2.0
1.3
0.2
1.3
0.7
4.6

0.6
0.6
0.8
0.9
0.9
0.8
2.7
1.5
0.9
0.2
0.8
0.3
0.9
0.3
0.5
1.0
0.5
1.3
0.3
9.0
6.5
2.9
3.2
8.1
2.3
2.1
2.5
1.6
2.2
1.8
2.4
1.5
3.1
2.1
0.1
2.9
1.1
0.6
0.6
0.5
0.9
2.0
1.5
1.1
2.0
0.5
1.0
1.7
0.6
0.9
5.1
2.3
3.2
1.4
0.7
1.1
0.7



.

50 B. Ribar, B. Prelesnik, R. Herak, P. Beljicka, Lj. Murisic i S. Gagic

H

1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2

K

4
4
4
4
4
4
4
4
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
7
7
1
1
1
1
I
2

-fc 2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
3
3
3

L

2
6
7
9
11
13
14
15
0
1
3
4
5
7
8
9
10
11
12
13
15
16
0
1
2
4
5
8
9
10
11
15
16
0
1
12
13
15
16
18
0
1
2
3
5
6
7
9
11
12
13
16
17
18
0
1
2

[Fo]

4.9
3.3
2.4
1.5
4.0
1.0
0.5
2.0
2.0
2.3
2.8
3.2
4.4
2.9
1.5
0.8
1.1
1.4
0.7
2.5
1.2
0.9
3.8
1.6
1.9
1.2
2.0
2.4
2.0
1.6
0.6
1.0
0.9
1.2
1.6
3.3
1.5
1.2
1.9
0.9
7.1
4.1
6.9
1.4
2.5
3.9
3.2
3.4
2.5
1.6
1.8
0.7
0.9
0.4
9.9
3.9
5.1

[Fc]

4.9
3.2
1.9
1.4
5.5
1.0
0.3
2.0
1.5
2.3
1.8
2.8
4.5
3.0
1.0
0.9
0.7
1.0
0.8
2.0
0.8
1.2
4.0
1.8
0.9
0.8
1.6
1.9
1.9
1.6
0.4
0.8
0.8
1.0
1.4
3.5
1.2
1.0
1.9
0.7
5.9
3.4
7.0
0.9
2.3
2.9
2.8
3.7
2.4
0,9
1.7
0.6
0.8
0.6
7.4
2.8
4.7

H

1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2

K

9
9
9
10
10
10
10
10
10
10
10
11
11
11
11
12
12
12
12
0
0
0
0
0
0
0
0
0
1
1
1
1
1
1
1
5
5
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
7
7
7
7
7
7
7
7

L

10
11
13
0
1
2
3
4
5
6
8
0
1
3
7
1
2
3
5
0
2
4
6
8
10
12
14
16
0
1
5
7
8
9
11
14
16
0
1
2
3
4
5
7
8
9
10
11
13
0
1
2
3
5
6
7
9

[Fo]

1.1
0.5
1.6
1.2
1.0
1.9
1.1
1.1
1.0
1.7
0.3
2.0
0.7
0.6
1.8
0.5
1.0
1.6
0.3
8.0
7.0
5.1
2.8
1.4
2.3
1.3
2.6
0.9
8.8
4.1
4.7
1.5
5.7
0.9
0.8
1.6
0.6
3.6
5.1
1.6
4.5
2.5
3.8
1.4
1.3
1.3
1.0
2.2
2.2
1.2
1.2
2.5
3.2
2.8
3.4
1.1
1.8

[Fc]

0.9
0.9
1.1
0.7
0.9
2.4
1.2
1.0
0.8
1.0
0.3
1.2
0.8
0.4
0.8
0.6
0.8
1.2
0.2
7.2
11.1
6.0
2.0
1.1
2.6
1.2
2.3
0.7
8.6
3.7
4.4
1.2
7.5
1.0
0.5
1.5
0.6
3.4
7.1
1.0
5.0
1.8
4.6
0.6
0.8
1.0
0.9
1.4
2.2
0.7
0.8
2.0
2.3
2.8
2.7
0.7
1.7
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H

2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
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10
11
13
16
18
2
4
5
6
7
8
8
9
13
14
15
3
4

•

[Fo]

1.1
1.0
2.6
2.2
1.3
0.9
0.5
1.0
6.0
2.6
3.8
3.9
3.3
3.5
2.9
1.7
1.8
2.2
1.0
1.9
5.0
3.2
1.6
2.7
2.6
3.2
3.4
2.3
2.6
0.8
0.5
0.4 „
0.7
3.1
1.8
0.9
3.7
4.1
0.9
3.1
2.3
1.5
0.8
1.1
3.9
2.1
3.6
3.3
1.5
3.8
2.4
0.6
2.4
1.4
0.4
4.2
3.2

[Fc]

0.9
0.7
1.8
2.2
1.5
1.0
0.8
1.4
5.9
2.8
3.4
3.7
2.6
5.1
3.0
1.9
2.0
2.3
1.1
2.6
5.6
3.4
1.2
2.3
2.4
3.2
4.1
2.5
3.1
0.7
0.6
0.5
0.4
2,9
1.3
1.3
4.1
5.7
0.3
3.9
2.1
2.0
0.8
0.7
4.2
2.0
4.4
3.1
1.7
4.2
2.4
0.5
2.7
1.5
0.7
4.6
2.8
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6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
6
7
7
7
7
7
7
7
7
8
8
8
8
8
8
8
8
8
9
9
9
9
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.- 11
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0
0
0
0
0
1
1
1
1
7
7
7
7

L

2
3
5
6
7
9
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13
14
15
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2
3
4
5
7
9
13
14
2
3
4
5
6
7
9
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2
4
6
12
2
3
4
5
6
2
3
4
6
2
3
5
7
9

11 •
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4
5
6
7
8
9
10
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[Fo]

1.7
2.7
4.3
1.2
2.2
1.0
0.6
4.0
0.7
1.0
1.2
0.7
1.0
1.7
2.7
1.5
2.0
2.5
1.2
1.2
2.1
1.5
1.2
1.5
1.8
1.5
0.7
1.6
1.5
1.1
1.0
1.7
1.0
1.0
1.0
1.3
1.4
1.1
0.9
1.6
0.6
0.7
1.0
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4.3
2 2
<u
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2.8
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2.2
2.1
2.4
0.8
0.6
1.1
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0.8
3.3
3.2
1.2
2.1
1.1
0.7
4.6
0.6
0.9
1.5
0.6
0.6
1.7
3.4
1.6
2.2
2.9
1.4
1.7
2.5
1.9
1.2
1.8
0.9
0.9
0.9
1.6
1.7
1.2
0.9
1.3
0.9
1.1
0.6
0.9
1.0
0.9
1.1
1.5
0.8
0.7
0.9
0.6
5.2
2.5
0.3
2.2
1.9
2.3
1.5
2.2
2.7
1.9
0.5
0.6
0.7
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5
6
7
10
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3
5
6
9
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17
4
5
6
7
8
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13
14
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5
6
7
8
9
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16
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3
4
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- 7
9
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5
7
6
7
9
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[Fo]

2 2
<K6
1.4
1.6
2.2
0.9
1.0
1.9
0.8
3.6
3.4
1.3
2.1
0.9
2.1
3.2
0.7
1.6
1.8
1.0
0.7
0.6
2.3
3.3
3.1
1.5
0.6
0.4
1.4
2.0
2.5
0.8
0.8
1.3
1.4
0.9
2.2
1.6
2.7
1.4
1.4
0.7
0.4
0.9

• i.o
2.3
1.2
2.0
2.2
0.4
1.5
2.6
1.2
2.5
2.7
1.3
1.9

[Fc]

2.1
0.2
0.9
1.7
2.8
0.6
1.1
2.1
1.0
4.2
3.6
0.7
1.4
1.1
2.0
4.5
0.5
1.5
1.7
1.5
0.5
0.4
2.3
3.8
2.4
2.6
0.2
0.2
0.7
2.7
3.8
0.6
0.9
0.8
1.7
1.4
2.4
2.0
3.1
1.4
1.2
0.3
0.4
1.0
0.9
2.6
0.7
1.8
3.2
0.6
1.2
2.2
1.0
2.5
2.7
1.2
2.4
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0.3
0.9
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X f *

c.

0(1)

0(2)

8(3)

0(4)

0 (5)

0(6)

0(7)

0(8)

0(«)

0(10)

^ 4 fc

M2)

» (2)
H (3)
H (4)
H (S)
ri(6)
H(7)
H (8)

0.0405
(0.839S)

0.0208
(0.0219)

(0.0744)
(9.QS17)

0.1125
(3.1124)

0.0219

0.1058
(£.1137}

(O.WQ)

0.1790
(0. UK)

0.1182
(0,01243)

0.3198
(0.31SO)

(0.3090)

OJEJ691

0.0983
(0.0ft?)

O.H7
O.S29
0.117
0.024
0.324
0.311
0.147
0.370

0.0868

0.214-
(OU134)

0.1221
(0.12113)

0.3S10
(9.3SS6)

0.2282
(0.2309)

0.1369
(0.1343)

0.0164
(0.0153)

0.46 tO
(0.463S)

0.4613
(0.4639)

0.2793

0.1970

0.2338
(0.2333)

0.1278
(0. 1292)

0.397

0.059
0.357
0.485
0.364
0.324

0.3683
(0.3669)

0.67OO
(0.6739)

0.5429
(0.§415)

0.5685
(0.5654)

0.2117
(0.2133)

(0.0865)

0.2160
(0.2181)

9.7798
(0.7814)

0.3816
(a. 0853)

0.3974
(0.3965)

0.8365
(0.8849)

O.S941
(0.5936)

0. 1692
(0.1702)

0.747
0.760
0.090
0.032

MM
0.460
0.881
0.928
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'rmbmlm br. 3.

C»-o(k)

i A d(nra)

C a - O ( l ) .................. 0«:

Ca - 0(2) . . ................ 0,2579

C«-0(2) .......... . ....... 0,2514

Cm - O(4) .......... . ...... 0,2599

Cm - 0(6) .................. 0,2518

Cm - o(7) .................. 0^173

Cm - 0(8) ............ . ..... 0,2444

Cm • 0(9) ........ . ......... 0,2477

C» . 0( 10) . . . . ..... . . . . . . . . 0,2499

- O

Ni - 01 ....... . .......... 0,1197

M - 02 . . . . . ........ . . . . . 0,1274

M - 03 ........ .1 ........ 0,1181

N2 - 04 ......... . . . . . . . . * 0,1243

N2 - 03 .................. 0,1194

N2 v 06 ........... . . . . . . . 0,1253
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7)

Istal C«(fcG ) . 4H O sp«da u monokUni£ki kriatelni
O .* A

sistem. Centrosimetri£an je i pripada prostornoj grupl * 2i(/n . -Aike 7. i

8. prikazuju projekcije slrukture dus y i x ose. Gsnovni moliv Je molekul

Ca(J*O ) . 4H O. dva mole kul a su povezana u dimer preko vodonifnih
*J £ A

i sajedni^kih kiseonika O(2), tako da se cela struklura ss&toji od tih dlmere
r ^i
Ca,(^0 ) . (H O) L Atom kalcijuma opkoljen Je sa devet atoma kiseonika

r "i
od kojlh su £ettri iz nitratnih gru^a U 1), O(2), u(4) i O(6)J , fcetiri U

vode [pt9)| 0(8), 0(9) i o( 10)| a deveti te molekula sa kojim ovaj inoie-

kul cini dimer (0(2)]. ^iastojaaje Ca - O varira od 0,2826 do 0,2444 nm.

tastojanje N * O u idtratnoj gri^d je od 0,1274 do 0,1181 nm.

Blementsrna ceiija aadr^i £elii rnotiva. Nitratne grupe su

planama konfiguracije 5to proizilazi iz toga ilo Je cbir uglova u - N - O

ugla svakoj nitrataoj grupi jednak 360 .

uimeri se preko vodontfinih vesa H(3) . . . O(S)1,

0(1) .... H(l)1 , 0(6) . . . H(S)1] vexuju stvar^}u£i sloj paralelan

kriaUlogrsfskoj ravni (100). Ovi siojevl se veaeuju vodoni^nom ve^om H(7).
*t ^11i O(9) ... H(7) cribrasujuci trodiinenzicmalau krUtalnu

strukluru. Atomi koji obra«aju vodoni£ne ve«e su kiseonik iz nitratne grupe

i vodonik iz vode. Site vodonifn* ve«e u medjudejstvu u atrukturi su slabe

a opaeg O * H . . . O udaljenosU varira od 0,269 do 0,326 nm. Is naiih

podataka je ofcito da Je iest od osam atoma vocionika^ukljt^eno u normalne

H( l) f H(3), H(4), H(5), H(6) i H(7), Vodonik H(4) Je

£ajedni£ki sa dva sloja. is'aim^ pokazalo se da je rastojanje izmedju njega i

njegovog ekvivalemnog poio^a|a [n(4) jako rnalo (0,097 nm).

(x) - atom iz drugog dimera

(x) - atom iz drugog sloja
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* M *

•) 1ZHADA MODEL*

bi lakia aapravili model kriataU aa koordlnau atoma

scf y » c preiii amo na altarae koordinat* .<f • I f . Iran, for macija

rdinata vrlaaa J* pomoiu elektronakog rafunara na ^ rirodno-matamatf-

£k*m* iakuitetu u Novom aadu* lae£ak is ovih prora£tma prikazan Je na

prilogubr. 3*

Pomodu marine sa modalilanjc na ^irodno~matemati£kora

kultelu u Novom *«du za odr«dj«na vr«dno»U uglova buien* au rupe na

kuglicama. ovaka kugltca na modetu predsuvlja jedan atom (bela-Caf

plava * O* z«leoa - H i Juta - Na). >%uglice au cpojena m*dju aobom zi-

cama odr«yena duiina. iedyuotomakom rastojanju od 10*nm odgovara

raatojanje od 3 cm na modeiu. Nfipravljeno je £etlri dim era u jadnom aloju

i jedan dimer u drugomt tako da ae Tidi i kako «a oiedjuaofcno vecuju dira

aloja.

9)

la preko 1000 nesavisaih IntaiuitaU i^merenih na neutnmakorn

difraktometru odradjcn Jc poto^aj srth atoma i utvrUjena vodonî ne vece u

strukturi CaC^O.) . 4 H^O. Coordinate i iaotropni tomparaiurni laktori za
•J A

sva atom* uta£njcoi au melodom nujmanjih kvndtata do K-faktora od 19,6 .

Brio -aj atoma wytonlfca je ocfcrecy«i atawUrdtoom dwijacijom od

Ot004m». Ctt oaam vodoiakovtt atoine gr^

0,310 nm, >va atorna vodonikat H(2) i H(8) a takvom au poloiaja da Je mo-

da grade vrio alabe razgranate vodoni£na veze, a takodje da ne uEeatvuju

u izgradnji vodonikovi* vwa. Ugao H - o - H iznoai 101° do 119°.

* * * *
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