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1. bevezetéskeéent

sz0ljunk a szerkezetvizsgdlatrdl dltaldban; magdt a folyama-

tot goromban két részre oszthatjuk £61, éspedig:

a/ a kristdlyparaméterek meghatarozdsa (cellaélek, az oldal-
élek kbzti szbgek, tércsoport, rintgensirlség, sztéhio-
metriai egységek) é&s

b/ a kristdlyt alkotd molekuldk szerkezetének részletes le-
irasa (atomi koordindtadk, kStéshosszak, kotésszbgek, az
atomok altal alkotott sikok).

Mindkettdnek az alapja a r¥ntgendiffrakcidban rejlik, de er-

rdl majd késdbb, most pedig kbdvetkezzék egy rovid tﬁr%énelmi

attekintés:

2. a frontattoéres

1912-ben tortént meg, Friedrich és Knipping révén, Laue su-
galmazasara, egy rézszulfat kristdly segitségével, melyen x-
sugdrdiffrakcid figvelendd meg. Annakidején a-rﬁﬁtgensugarak
hullamtermészete még kérdés volt, Ugyszintén a kristalyszer-
kezet is, amelyre viszont az a tétel &allott, hogy haromdimen-
zios térrdcs; ha mindkettd igaz - mondtak az akkori gondolko-
dok, - akkor e kettd k¥lcstnhatdsa egy diffrakcids képet e-
redményezne. A kisérlet szépen bizonyitotta a feltevéseket.
Ezek utan a mddszer rohamosan fejlodésnek indult, elméletek
lettek kidolgozva. 1915-ben W. H. Bragg kimutatta, hogy a
diffrakcios képbdl meg lehet hatdrozni a kristaly elektronsi-



rﬁség—eloszlést. Az els® Fourier-szintézist Harvighurst. al-
kotta meg 1925-ben. A kSvetkezd lépés Pattersoné wvolt, aki
1934-ben egy elegdns huzassal megkeriilte a fazisproblémat és
ezzel lehetOvé tette az atomok helyzetének meghatarozdsat az
intenzitasok felhasznalasaval, a fazisok ismerete nélkiil. A
Fourier-szintézis gigantikus szdmitdsokat igényel, ezeket vi-
szont napjainkban hatalmas szamitodgépek végzik, és a szerke-
zetvizsgalat kdzel all ahhoz, hogy rutinmunkava valjon.
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1. a rd9ntgendiffrakcio

az a jelenség, amely nélkiil meg sem moccanhatunk a szerke-
zetvizsgdlatban. Segitségével kapunk valaszt a kristalyban
1évd molekuldk elrendezddésérdl.

A kristalyba nem kukkanthatunk be kbzdnséges mikroszkoppal
sd0t elektronmikroszkdppal sem, anndl az egyszeru oknal fog-
va, hogy ezekkel nem ereszkedhetiink le annyira a nagysag-
skdlén; megfelelden kicsiny hulliamhossza csak az X-suga-
raknak van. A bokkend csak akkor adddik, amikor rajoviink,
hogy @ szétszort sugarakat nem lehet Ysszegyljteni - foku-~
szalni. Avagy mégis - de csak matematikai uton.

Kezdetnek lassuk, hogyan is t8rténik a diffrakcid? Sziiksé-
ges hozzd egy rdcs, melynek a paramétere Ssszemérhetd a be-
eso0 hullam hulldmhosszdval - ez a mi esetiinkben haromdimen-
zids kristalyracs, és elektromdgneses hulldmok - esetiink-
ben réntgensugarzas.

Figyeljink meg egy sor, egymashoz egyenld tavolsdgra 1&vd
elektront, melyre X-sugdrzds érkezik: a sugarzds elektro-
mos komponense egylittrezgésre készteti az elektronokat, és
ezek ugyanakkor ugyanolyan hulldmhosszl elektromigneses
hullamokat bocsatanak ki magukbdl - minden iranyban, vagy-
is gtmbhulldmok forrasava valnak. Tovdbba: mivelhogy min-
den elektron ugyanezt csinalja, interferencidra keriil sor
¢és megfeleld intenzitds csak meghatdrozott iranyokban ész-
lelheto.

Ezen gondolatmenetet &ltaldnosithatjuk a masik két dimen-
ziora is, tehat a hdromdimenzids racsot alkotd elektronok-
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ra. Taldn fdlmeriilhet valakiben a kérdés, hogy miért csak
elektronokrdl beszéliink? Hat azért, mert az atomok a kiil-
s0 héjukkal érintkeznek a sugarzassal.

A diffraktdlt sugdrzds iranyat a Bragg-féle egyenlet adja
meg:

(1) ni=2dsin®

Az egyenlet a diffrakciot a kiilonboz8képpen elhelyezkedd
récssikokrdl vald reflexidra vezeti le. A jeldlések a ko-
vetkezdk: d - a racssikok egymaiﬁg}ﬁvaiggtévolsaga 0-2a
szdrt sugdr eltérésének szdge a beesd—irényhoz viszonyit-
va, n - a reflexid rendszéma, A - a beesd sugdr hullam-
hossza. .

Tehat Bragg szerint meghatdrozott hullidmhosszd X-sugar a
kristdlysikokrdl csak meghatdrozott iranyban 16velddik 1le.
A sugdrzas amplituddjardl viszont nem mond semmit, aminek
pedig‘létfontosségﬁ szerepe van, ugyanis annak a négyzete
egyenes arényban 811 az észlelhetd -~ tehat mérhetd - in-
tenzitassal.

Megjegyzendd, hogy a hulldm az oszcilldcidk térben  vald
terjedése. A szdrt hullamok amplitiddja a kristalyban 1é-
v0 atomok szamdtdl fiigg, valamint az atomok fajtajatol és
elrendezddésétdl.

Kiltn figyelmet szenteliink az elemi celldrdl szdrddd hul-
lamok amplituddjanak, amit 4gy hivunk, hogy szerkezeti am-
plitido. Meg kell mondani, hogy elegendd ismerni az elemi
cella fdlépitését, ugyanis a kristdly ugyanennek a térbeli
ismeétlodése.

A szerkezeti amplitidd a kévetkezdképpen néz ki:

n o
(2) | P(hk() = .Zl‘fj. e2n1(hxj_+ kyy + tzj)

Az n az atomok szama az elemi celldban, az X35y T30 24



a j-edik atom koordinadtaja, szintén az elemi celldban, mig
az fJ az atomi szorasi tényezd.

Teérjliink most egy pillanatra vissza a kristalyra, 1mrntaz a-
tomok térbeli sorozatara - az atomok kiilsejét elektronfel—-
ho alkotja, ami a kristalyban periodikus.

Az igy elképzelt elektrons&rusegeloszlast Fourier<— sorral
irhatjuk 1le:

(3) p(x,y,2) /= _‘17 § § % F(hkAt.) e 2Fi(hx +ky+(z)

Az egyenletben szerepld V az elemi cella térfogata, ami a
kristalytani adatokbdl kiszamithatd.

Az igy kapott elektronsiriiség maximumai az stomok helyét
jelentik az elemi celldban. Ami pedig az eredeti cél volt.
Ez persze mind szép és jo; de szokds szerint az 6rddg soha
sem alszik. Vagyis magyaran: van egy bdkkend, amit ugy hi-
vunk, hogy:

[

2. fazisprobléma

és a lényege az, hogy a szerkezeti tényezd komplex mennyi-
ség:

(4)  PF(hkt) = |F(hkt)| e (Rkl)

Az a a sz0rt sugdrzas fdzisa, amit a kisérletbdl, a mér-
hetd intenzitdsokbdl semmiképpen sem lehet meghatarozni. A
fazis viszont nélkiilszhetetlen a szerkezeti tényezd kisza-
mitdsdhoz, az pedig az elektronsiriségszamitashoz kell.

A probléma nem oldhatd meg, de megkeriilhetd. Ezt Patterson
tette meg eldszdr a bevezetdben emlitett elegdns hiuzadssal;
Q@ ugyanis bevezetett egy uj fliggvényt:
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(5) P(u v,w) =V /l/p(x,y,z) p(x+u,y+v,z+w) dxdydz

000

~

amely csak akkorémutat maximumokat, ha azﬁ(x+u,y+v z+w) és
8z AX,y,2) knﬁgaiﬁatak-egyszerre kiilonbdznek a nullatdl a-
vagy azokon a helyeken atomok taldlhatdk. Tehdt a Patter-
son - fliggvény az atomok k8zti tivolsdgokat adja nmeg.

Ha most ebbe az egyenletbe bedobjuk a (3)-as egyenletet:

egy olyan kifejezést kapunk, melyben nem szerepel a szdort

sugdrzds fazisa; tehat a fliggvény kiszamithatd csupdn az

intenzitdsok ismerete alapjan.

Mindezek utdn elmondhatjuk, hogyan is megy a szerkezet meg-

hatarozasa:

a/ A kristdlyt X-sugarakkal bombdzzuk és mérjiik a szdért su-
garzads intenzitdsat ( I(hki) ).

b/ Az intenzitasokbdl kiszadmitjuk a szerkezeti tényézB mo-
dulusadt a kdvetkezd Osszefliggés alapjan:

() I(hke) = A-P(0)-L(6)- |F(hkt)]| 2

" A szerkezeti tényez0 eldtt szerepld nagysdgok allanddk
és a kisérletben elkdvetett hibdk korrekcidit foglaljak
magukba. Az A az elnyelési tényezd, az L(0) a Lorentz-
fele egylitthato - a Bragg-féle reflexids szdg elmosdda-
sat korrigalja, mig a P(O) polarizdcids tényezd a ref-
lexio &ltal létrejdtt polarizacid kdvetkezményét - az
intenzitascsdkkenést hozza helyre.

c/ A kiszémitott FP(hk!{)-ek alapaan megalkotjuk a Patter-
son-szintézist.
d/ A Patterson maximumokbdl kiszdmithatjuk a legnehezebb
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atomok kdzti tavolsagot, ugyanis a kdnnyi atomok k&zti
vektorok nehezen, vagy sehogysem ismerhetdk fel, elmo-
sddnak az "alapzajban". Megkilonbbztetésképpen a t&bbi-
t3l, ezt a mddszert a "nehdz atom" mddszerének nevezziik
és akkor hasznalhatd a legegyszeribben, ha a celladban
csak egy olyan atom van, mely lényegesen nehezebdb a tb-
bitol. .

A nehéz atom helyzetével meghatdrozzuk a t&bbi atom fa-
zisdt - megk®dzelitdleg, méghozzd Fourier-szintézissel a
(2) egyenlet segitségével. Ezekkel a fazisokkal mar e-
lektronsiiriséget szdmithatunk ahol a max jmumok defini-
aljak az atomok koordinatait.

A javitott koordindtakkal ujbdl FP(hki) -t szamitunk, 0j
siriiségeloszlast, Uj koordinatikat. Addig ismeételjik a
ciklusokat, mig az \j ciklus mar nem Javit lényegesen a
pontossagon.

A pontossagot a kivetkezd kifejezéssel kisérjiik:

L I LI F(hk)o] - |F(hkE)o| & )
h k |

(8) R =
L LY I®(hkt),]
hkt

ahol a "o" index a mért, a "c¢" index a szamitott szer-
kezeti tényezdt Jelenti.
most mar csak egy dolog maradt hdtra, éspedig

a szerkezet finomitasa

ami abbdl &ll, hogy minimalizdljuk a kdvetkezd fiiggvényt:

(9

a

D - %%g w(hkt) (IB(hkl)o| - |F(nke)e|)2

w(hki) az uUgynevezett éﬁlyfaktor, a definicidja pedig:

Bigre



w(hkt) = 1/6£i£ ahol a Opkp 8latt a kis standard devia-
cidkat kell érteni.

Minimalizadlni annyit jelent, hogy olyan koordinatakat és
homérsékleti egylitthatdkat kell keresni melyekre a Da leg-
kisebb. ’

Az a fogalom, hogy "hOmérsékleti egylitthatd" magyaridzatra
szorul. A (2) egyenletben hasznilatos atomi szordsi té-
nyezdk tablazatokba vannak foglalva - tehdt eldre kisza-
mitottak minden atomra, de nyugalmi helyzetben 1évd atom-
ra. Tudvalévd azonban, hogy a természetben abszolit semmi
sincs abszolut nyugalomban. A kristdlyrdcsban az atomok
rezgdmozgdst végeznek &s ezzel faziskiilénbséget keltenek.
A korrekciot a hdmozgds egyiitthatdival végezziik:

’ . 2 2
-B sin“ 06 /A
(10) fj foj e

ahol most az foj a tablazati érték, a B a hﬁmérsékleti
koefficiens.

A D-nek akkor van minimuma, ha kieldgitettek a kévetkezd
foltételek: |

(11) 8D oD oD

Ezen f8ltételek kdzlil az utolsd Ujbdl hozzdszdlast kivan;
ketféle korrekcidrdl beszélhetiink az aproximicid mindsége
szerint: '

a8/ izotrop finomitds - ez az elsd kdzelités, mely szerint

az atomok egy gbmbdn beliil oszcillélnak, tehdt a hd-



mérsékleti koefficiens minden irdnyban azonos és az ato-
mi szdrdsi tényezd a (1lo)-es kifejezésbdl szamitandd ki.

b/ anizotrdp finomitds - a masodik kozelités, amely szerint
egy ellipszoidan beliil oszcillald atomok hdmérsékleti ko-
efficiense tenzor, az atomi szdrasi tényezd pedig a k&5-
vetkezd alakot &1ti:

(12)

2 2 2
£ =1 e (Py1h” + book® + byl

. + 2b12hk + 2b13h! + 2b23k2)

ahol a bij egylitthatdk:

1 *2 _ *. ok
1 »*2 - * _*
_ 1 *2 _ * _*

az a*, v*, c* a reciprok racs paraméterei. Ebben az eset-
ben a (11) utolsd foltétele igy alakul:

oD
14 ——— = O
(1) 3,

A pontossdgot, mint mdr mondottuk, a josdgi tényezdvel (R)
kisérjik. Elfogadhatd pontossdgnak tekintjiik az R = 20%-os
értéket.

lo
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1. a kristdalytani adatok

meghatarozasardl csak nagyon rdviden, ugyanis ezeket mar

készpénzként kaptam.

A 2-benzylamino-4,5-dihydro-6H-1,3-thiazin ( C 1314N28 )

Ujonnan szintetizdlt kristaly szerkezetének a megoldasa a

kristdlyparaméterek kivizsgaldsival kezdddstt. Legeldszor

is a kristalyrdl oszcillacids és Weissenberg fényképek ké-

szliltek. A cellaélek az oszcilldcids felvételekbdl lettek

meghatdrozva; ugyanezen kép, mely a b tengely mentén ké-

szlilt, monoklin rendszerre utalt, a 321mmetr1ajébol kiin-

“dulva. Ugysz1nten ezt & rendszert hatarozta megaaWelssen—_
berg kép is; amely viszont kidobta a monoklin szdget (8)

is.

A VWeissenberg-felvétel indexelédse kimutatta a szisztemati-
kus hidnyokat, és ebbdl a tércsoport allapitandd meg.

A tércsoport hatdrozza meg az elemi celldban szerepld mo-

lekuldk szamdt, a sztehiometriai egységet.

Ebbol tovabba kiszdmithatd a kristaly elméleti slriisége a

kovetkezd Osszefliggés alapjan:

D _ Z'M’la66
X = abc sind

ahol a Z a celldban 18vd molekuldk széma, az M a mole-
kulasuly. ’

Végll is az eredményeket szoritsuk be egy tablazatba:

12



= 8.828(3) -16nm|  a = 9o°
b = 13.008(4).1¢  om ot . 49(2)°
¢ = 9.252(3) +16 1 nnm ¥ = 90°

H

= 0.1136 -1o0 nm! Z =4
b* = 0.0768 *1o nil D, = 1.293 Mgn™>
c* = 0.1084 -10 nml P2,/c  tércsoport

1. tablazat
kristdlytani adatok

2. a kristdalyszerkeszet

kezdeti modellje a Patterson-térképbdl lett f6lallitva. Az
elsd dolog az volt, hogy megkeresstik a kén (S) mint _legne-
hezebb atom helyzetét; ezt a Patterson-térben elBéllb ma-
ximumok Jjelezték. Megjegyzendd, hogy a P2./c tércsoport
annyit jelent, hogy a celldban 1&vd altalinos helyzetd pont
megnégyszerezddik, a sz1mmetr1amuveletek felhasznalasdval,

éspedig igy:

x y z

X y z
1l = 1

X §+y -§+Z

X %-+y %-+E

A feliilhizas negativ eldjelet mutat.
A celldban ezek szerint négy molekula van, tehdt elegendd
a cella egynegyedére végezni a szamitast.

a
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A pont eldbbi négy pozicidjabdl meghatdrozhatd a tércsoport
nyolc filiggetlen szimmetriavektora:

1. | &x 2y 2z 5.1 0 1/2+ 2§ 1/2
2. | & 2§ 2% 6. | 0 1/2+ 2y 1/2
3. | 2 2y 2% 7. | x 172 C1/2 + 23
b, | 2x 2§y 2z 8. | 2x 1/2 1/2 + 2z

2. tablazat
a P2,/c tércsoport szimmetriavektorai

Ezen koordinatdk kdzt vannak teljesen dltalanosak, de spe-
cidlis helyzetiiek is, melyek egy vagy tobb koordinataja meg-
hatarozott. '

A Patterson-térkép megalkotdsakor 1389 intenzitdsbdl in-
dultunk el. A térkép két nagy maximuma a kévetkezd volt:

I u v o w .
213 o) 0.325 0.500
151 0.370 0.500 0.050-

3. tablazat

Ezen maximumok az S-S atomtdvolsdgokat hatdroztdk meg. A
kénatom koordindtija ebbdl igy adddott:

0.189

x/a =
y/b = 0.5875
z/c = 0.275

nzzel a megkdzelitd eértékkel Fourier-szintézist szamitottunk,
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elsd elektronsiriisdg-aprokszimdcidkent.

Néhdny izotrdp és anizotrdp finomitdsciklus utédn az 1398
intenzitdssal szamitott josagi tényezd R = 0.055 - ként
allt eld; az 8ssz - tehdt 2057 - intenzitassal szémitott
R = 0.085 volt.

A koordinatdkat a 4. tabldzat foglalja magiba:

atom x/a - y/b

sS(1) .1860(1) 3y .5871(1) 2774(1;
c(2 .106424 .6717%2 403%21(3
N(% .1110(3 6627(2 .5407(3
o4 .1915(5 .5779(3 .6151(4
c(5 .3121(5) .5273(3 .S541o0(4
c(6 .2604(5) 485u(3 .3959(4
N(7 .0341(3 7501(2 .5298(3_
c(8 -.0251(4 83743 .4o6o§
c(9 -.1901(4 .8%04(2 4356(3
C(lo) | -.2904(5 7651(3 .3599(4
C(11) | -.4438(6) 7652 (4 .385955
c(12 -.4971%6 .8297(4 4831(5
c(13) | -.4007(6 8971 (4 .5581(4
c(14) | -.2u62(5 8974(3 .5352(4
H(41) 2408(5% 6065(53 .7178(4)
H(42 .1085(5 5193(3 .6%37(4)
H(51 .3988(5) .5840(3%) .5262(4)
H(52 .5599(53 4654(5% .6078%4%
H(61 .3542(5 L4u85(3 .3483(4
H(62) 1719(5) 4296(3%) .4092(4;
os | ooty | S |
H(82 - 0104 (4 053 R

H(lo) | - 2488(2) ;izogzg .ggggégg
H(11) | -.520 0

H§12 - 6157§6§ .8274 4% 5040(5g
H(13) | -.4444(6 .9500(4 6346(4
H(14) --1700(53 9499(3§ 5049€ ;
H(7) .ol81(4 7607(3 2201(4

4, tablazat

Ezen koordinatak alapjan mégrajzolt molekula az 1. &bran
iathatd.

15



1. &bra

Az 1. dbra az elemi cellat abrazolja és a benne 1év0 négy
molekula konturidjadt; a kontlirdk valdjdban a nem hidrogén a-
tomok koordindtdit Ysszekdtd szakaszok. A (*)-gal jelslt
molekula a 4. tablazatban megadott xoordindtak szerint lett
megrajzolva, a masik hdromat a P2,/c tércsoport szimmetria
muveletei hatarozzak meg.
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3. a k6téshosszak es
kbtesszogek

a8 mldr ismert koordindtakbdl szamitanddk ki. Kovetkezzék hat
a két tablazat, amely magdba foglalja ezeket:

atomok k6téshossz4€?iglﬁgj

1 | s(1) -c(2) 1.785(3)

2 C(2) -N(3) 1.276(4)

3 N(3) -C(4) 1.456(5)

4 | c(#) -c(5) 1.467(6)

5 c(5) -c(s) 1.487(5)

6 c(6) -s(1) 1.809(4)

7 c(2) -N(7) 1.356(4)

8 N(7) -c(8) 1.455(5)

9 c(8) -C(9) 1.506(5)
lo C(9) -C(10) 1.3%78(5)
11 C(1o0)-C(11) 1.389(7) .
12 c(11)-c(12) 1.355(7)
13 C(12)-C(13) 1.372(7)

14 Cc(13)-c(14) 1.297(7)
15 c(14)-C(9) 1.3%88(5)

5. tablazat

A tablazatban szerepld jeldlések a 2. abran vannak feltiin-
tetve, amely ugyanis magdt a molekuldt abradzolja, perspek-
tivikusan.

El kell mondani, hogy még mieldtt hozzafogtunk a szerkezet-
vizsgalathoz, ismertilk a vegylilet szerkezeti képletdt, ami
annyit jelent, hogy tudtuk, melyik atom melyikkel kapcsolo-
dik. A kérdés a C(2) atom kettds kotésének iranya volt é&s

17
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a H(7) atom hovatartozdsa - ami valdjaban egy &s ugyanaz,
mert ha a hidrogénatom az N(7)-hez tartozik, akkor a kettds
kotés a C(2)-N(3) kbz6tt van, illetve forditva.

2. abra

Az 5. tablazatbdl szépen kivehetd a C(2)-N(3) és a C(2)-
-N(7) kotéshosszak kbzti kiildnbség; az elsd ugyanis révi-
debb (0.1276 nm) ami erdsebb, tehat kettds kdtésre utal. Ezt
az allitast kétségtelenlil megerdsiti az a tény, hogy a ha-
sonlo molekulakban, melyeknél a kérdéses kettds kbtés szin-
tén beliil van a gyurln, a k&téshossz hasonld értéket vesz
fel. Példaként emlitstik meg a 2-[N-(2,6-dimethylphenyl)-N-
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-methylamino]-4,5-dihydro-6H-1,3-thiazine vegyliletet, mely-

nél a kdtéshossz 6:1254(8y5£7(Argay Gyula, Kalman Alajos,
Kapor Agnes, Ribar Béla - 1979), tovabba az N-(2,6-dimethyl-
phenyl)-N-mesyl-2~amino-1, 3-thiazine—t 0.128 nm kotéshosz-
szal (Kalman Alajos, Argay Gyula, Ribar Béla & Toldy Lajos).

A benzolgyluriben a (C-C kdtéshosszak a klasszikus

eérték kdriil mozognak. :
"A kbtésszbgeket a 6. tablazat abrazolja.

atomok kbtésszogek
1 S( 1)-¢( 2)-N( 3) 127.6(4)°
2 c( 2)-N( 3)-c( 4) 121.2(5)°
3 | N(C 3)-c( #)-c( 5) 117.7(6)°
n c( 4)-c( 5)-c( 6) 113.8(6)°
5 | ¢( 5)-c( 6)-s( 1) 110.5(5)°
6 c( 6)-S¢ 1)-c( 2) 101.5(3)°
7 | s( 1)-¢c( 2)-N( 7) 109.4(4)°
8 | N( 3)-c(2) -N( 7) 123%.0(5)°
9 | o 2)-N( 7)-c( 8) 121.2(5)°
lo | N( 7)-c( 8)-C(9 ) 115.5(5)°
11 c( 8)-C( 9)-C(10) 122.5(5)°
12 | ¢ 8)-c( 9)-c(14) 118.9(5)°
1% C(10)-C( 9)-c(14) 118.4(5)°
14 c( 9)-C(10)-C(11) 120.9(6)°
15 C(10)-C(11)-c(12) 120.2(8)°
16 C(11)~-C(12)-C(13) 120.%(8)°
17 c(12)-C(13)-c(14) 120.0(7)°
18 | ¢(13)-c(14)-c( 9) 120.2(6)°

6. tablazat

1.38 8
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A molekuldban két gylrd taldlhatsd,

nak. A benzolgylurl sikja a

egyenlettel irhatd le, és beldle csak a c(8)

0.11537 X - 0.68874 Y + 0.71577 Z = - 4.80053

lényegesebben. Lisd a 7.a tablizatot.

o

sikot alkotd atomok

sikot nem alkotd atomok

tévolségai a siktél (-161nm)

c( 9) . 00672

c( 8) -.08089
C(1lo) -.00385 '
c(11) -.00454
c(12) . .00995
C(13) / -.00683
c(1s) -.00144 .
i

7.a tablazat

7.b tablazat

\J

sikot alkotd atomok

sikot nem alkotd atomok

a siktol i.léjnﬁi -

tavolsagai
s( 1) .ol121
c( 2) -.01443%
N( 3) -.02920
c( #) .ol4227
c( 6) -.0%986

c( 5)
NC 7)

.é5518
-.06512

ezek egy-egy sikot alkot-

atom 1log ki
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A 7.b téblézat_ a kénatomot tartalmazd sikot mutatja be a-
melynek az egyenlete igy néz ki:

0.86531 X + 0.49576 Y + 0.07386 Z = 5.18089

‘Ezen sikbdl az N( 7) atomon kiviil a C( 5) wugrik ki.
A két gylrld sikja egymdssal 100.88%-o0s sz8get zar bve.

Véglil is Osszefoglaldsként adjunk meg egy rajzot, amely ma-
gat az elemi cellat mutatja be a négy molekuldval. A rajzon
az attekinthetdség kedvéért a hidrogénatomok ki lettek hagy-
va. (3. abra); a kénatom a legnagyobb kdrrel, a nitrogéna-
tom feketével, a szén liressel van Jeldlve.

»
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