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1. b e v e z e t e s k e n t

szoljunk a szerkezetvizsgalatrdl altalaban; magat a folyama-
tot goromban ket reszre oszthatjuk fb'l, espedig:

a/ a kristalyparameterek meghatarozasa (cellaelek, az oldal-
elek kbzti szbgek, tercsoport, rbntgensuruseg, sztehio-
metriai egysegek) es

b/ a kristalyt alkoto molekulak szerkezetenek reszletes le-
irasa (atomi koordinatak, kb'teshosszak, kbtesszogek, az
atomok altal alkotott sikok).

Mindkettbnek az alapja a rb'ntgendiffrakcioban rejlik, de er-
rol majd kesobb, most pedig kSvetkezzdk egy r5vid tSrtenelmi
attekintes:

2. a f r o n t a t t t i r e s

1912-ben tbrtent meg, Friedrich es Knipping reven, Laue su-
galmazasara, egy rezszulfat kristaly segitsegevel, melyen x-
sugardiffrakcio figyelendb meg. Annakidejdn a- rGntgensugarak
hullamtermeszete meg kerdes volt, ugyszinten a kristalyszer-
kezet is, amelyre viszont az a tetel allott, hogy haromdimen-
zios terracs; ha mindketto igaz - mondtak az akkori gondolko-
dok, - akkor e ketto kblcso'nhatasa egy diffrakcios kepet e-
redmenyezne. A kiserlet szepen bizonyitotta a felteveseket.
Ezek utan. a modszer rohamosan fejlbdesnek indult, elmeletek
lettek kidolgozva. 1915-ben W. H. Bragg kimutatta, hogy a
diffrakcios kepbbl meg lehet hatarozni a kristaly elektronsu-



ruseg-eloszlast. Az elso Fourier-szintezist Harvighurst. al-
kotta meg 1925-ben. A kovetkezb lepes Pattersone volt, aki
1934—ben egy elegans huzassal megkeriilte a fazisproblemat es
ezzel lehetove tette az atomok helyzetenek meghatarozasat az
intenzitasok felhasznalasaval, a fazisok ismerete nelktil. A
Fourier-szintezis gigantikus szamitasokat igenyel, ezeket vi-
szont 'napjainkban hatalmas szamitogepek vegzik, es a szerke-
zetvizsgalat kb'zel all ahhoz, hogy rutinmunkava valjon.
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1. a r t i x t t g e n d i f f r a k c i d

az a jelenseg, amely nelktil meg sem moccanhatunk a szerke-
zetvizsgalatban. Segitsegevel kapunk valaszt a kristalyban
levb molekulak elrendezodeserol.
A kristalyba nem kukkanthatunk be kb'zb'nseges mikroszkoppal
sbt elektronmikroszkoppal sem, annal az egyszeru oknal fog-
va, bogy ezekkel nem ereszkedhettink le annyira a nagysag-
skalan; megfelelben kicsiny hullamhossza csak az X-suga- .
raknak van. A bokkenb csak akkor adodik, amikor rajoviink,
hogy a s-zetszort sugarakat nem lehet Ssszegyujteni - foku-
szalni. Avagy megis - de csak matematikai uton.
Kezdetnek lassuk, hogyan is tb'rtenik a diffrakcio? Sziikse-
ges hozza egy racs, melynek a parametere 5sszemerhetb abe-
eso hullam hullamhosszaval - ez a mi esetlinkben haromdimen-
zi6s kristalyracs, es elektromagneses hullamok - esettink-
ben rontgensugarzas.
Figyeljtlnk meg egy sor, egymashoz egyenlb tavolsagra levb
elektront, melyre X-sugarzas erkezik: a sugarzas elektro-
mos komponense egytittrezgesre keszteti az elektronokat, es
ezek ugyanakkor ugyanolyan hullamhosszu elektromagneses
hullamokat bocsatanak ki magukbol - minden iranyban, vagy-
is gb'mbhullamok forrasava valnak. Tovabba: mivelhogy min-
den elektron ugyanezt csinalja, interferenciara keriil sor
es megfelelb intenzitas csak meghatarozott iranyokban esz-
l.elhetb.
Ezen gondolatmenetet altalanosithatjuk a masik ket dimen-
ziora is, tehat a haromdimenzios racsot alkoto elektronok-



ra. Talan folmeriilhet valakiben a kerdes, hogy miert csak
elektronokrdl beszeltlnk?1 Hat azert, mert az atomok a kiil-
sb hejukkal erintkeznek a sugarzassal.
A diffraktalt sugarzas iranyat a Bragg-fdle egyenlet adja
meg:

(1) nA« 2 d sine

Az egyenlet a diffrakciot a ktilbnbbzbkeppen elhelyezkedb
racssikokrdl valo reflexiora vezeti le. A jelblesek a kb-
vetkezbk: d - a racssikok egymastdl val6 tavolsaga, 6-a

&t. '/O W- " •& ' A ̂  o ̂

szdrt sugar elteresenek szb'ge a ̂ bâ sb-irdnyhoz viszonyit-
va, n - a reflexio rendszama, X - a beeso sugar hullam-
hossza.
Tehat Bragg szerint meghatarozott hullamhosszu X~sugar a
kristalysikokrdl csak meghatarozott iranyban Ibvelbdik le.
A sugarzas amplituddgarol viszont nem mond semmit, aminek
pedig Idtfontossagu szerepe van, ugyanis annak a negyzete
egyenes aranyban all az eszlelhetb - tehat merhetb - in-
tenzitassal.
Megjegyzendb, hogy a hullam az oszcillaciok terben valo
terjeddse. A szdrt hullamok amplitudoja a kristalyban le-
vb atomok szamatol ftigg, valamint az atomok fajtajatol es
elrendezbdesetbl.
Ktilbn figyelmet szenteltink az elemi cellarol szbrodo hul-
lamok amplitudojanak, amit ugy hivunk, hogy szerkezeti am-
plitudo. Meg kell mondani, hogy elegendb ismerni az elemi
cella fb'lepiteset, ugyanis a kristaly ugyanennek a terbeli
ismetlbdese.
A szerkezeti amplitude a kbvetkezbkeppen ndz ki:

(2) F(hkO - E r," • e2T^tad-+ ̂ d + Ud)
d-i J

«.

Az n az atomok szama az elemi cellaban, az x., y., z.



a J-edik atom koordinataja, szinten az elemi cellaban, mig
az t. az atomi szdrasi tenyezb.
Terjilnk most egy pillanatra vissza a kristalyra, mint az a-
tomok terbeli sorozatara - az atomok kiilsejet elektronfel-
hb alkotja, ami a kristalyban periodikus.
Az igy elkepzelt elektronsurusegeloszlast Fourier - sorral
irhatjuk le: . '

(3) />(x,y,z) . EHI F(hk/) e-
v h k I

Az egyenletben szerepTd V az elemi cella terf ogata, ami a
kristalytani adatokb6l kiszamithato.
Az igy kapott elektronsuruseg maximumai az atomok helyet
jelentik az elemi cellaban. Ami pedig az eredeti eel volt.
Ez persze mind szep es Jo; de szokas szerint az brdbg soha
sem alszik. Vagyis magyaran: van egy bbkkenb, amit ugy hi-
vunk, hogy:

2 . f a z i s p r o b l e m a

es a lenyege az, hogy a szerkezeti tenyezb komplex mennyi-
seg:

= |P(hk«)| eia(hke)

Az a a szort sugarzas fazisa, amit a kiserletbol, a mer-
hetb intenzitasokbol semmikeppen sem lehet meghatarozni. A
fazis viszont nelkiilSzhetetlen a szerkezeti tenyezb kisza-
mitasahoz, az pedig az elektronsurusegszamitashoz kell.
A problema nem oldhato meg, de megkerlilhetb. Ezt Patterson
tette meg elbszbr a bevezetbben emlitett elegans huzassal;
9 ugyanis bevezetett egy UQ ftiggvdnyt:



< (

(5) P(u,v,w) = V p(x,y,z) />(x+u,y+v,z+w) dxdydz
000

amely csak akkor mutat maximumokat, ha az<>(x+u,y.+v,z+w) e
az/<x,y,z) knordina.-k4k- egyszerre ktilb'nbb'znek a nullatol a
vagy azokon a helyeken atomok talalhatok. Tehat a Patter
son -fiiggveny az atomok kbzti tavolsagokat adja meg.
Ha most ebbe az egyenletbe bedobjuk a (3)-as egyenletet:

(6) P(u,v,w) = il£I
v h k e

egy olyan kifejezest kapunk, melyben nem szerepel a szdrt
sugarzas fazisa; tehat .a ftiggveny kiszamithato csupan az
intenzitasok ismerete alapjan.
Mindezek utan elmondhatjuk, hogyan is megy a szerkezet meg-
hatarozasa:
a/ A kristalyt X-sugarakkal bombazzuk es merjtik a szdrt su-

garzas intenzitasat ( I(hkO ).
*

b/ Az intenzitasokbol kiszamitjuk a szerkezeti tenyezo mo-
dulusat a kbvetkez'o b'sszeftigges alapjan:

(7) I(hkO = A.p(0).L(0). |F(hk£)| 2

A szerkezeti tenyezo elo*tt szereplb nagysagok allandok
es a kiserletben elkovetett hibak korrekcioit foglaljak
magukba. Az A az elnyelesi tenyezo, az L(0) a Lorentz-
fele egytitthato - a Bragg-fele reflexios szbg elmosoda-
sat korrigalja, mig a P(0) polarizacios tenyezo a ref-
lexio altal letrejott polarizacio kovetkezmenyet - az
intenzitascsb'kkenest hozza heljre.

c/ A kiszamitott F(hkf)-ek alapjan megalkotjuk a Patter-
son-szintezist.

d/ A Patterson maximumokbol kiszamithatjuk a legnehezebb



atomok kbzti tavolsagot, ugyanis a kbnnyu atomok kbzti
vektorok nehezen, vagy sehogysem ismerhetbk fel, elmo-
sddnak az "alapzajban". Megktilbnbbzteteskeppen a tbbbi-
tM, ezt a modszert a "nehez atom" modszerenek nevezziik
ds akkor hasznalhatd a legegyszerubben, ha a cellaban
csak egy olyan atom van, mely lenyegesen nehezebb atbb-
bitbl.

e/ A neh£z atom helyzetevel meghatarozzuk a tbbbi atom fa-
zisat - megkbzelitoleg, meghozza Fourier-szintezissel a
(2) egyenlet segitsegevel. Ezekkel a fazisokkal mar e-
lektronsiiruseget szamithatunk ahol a max imumok defini-
al^ak az atomok koordinatait.

f/ A javitott koordinatakkal ujb6l F(hkt) -t szamitunk, uj
surus^geloszlast, uj koordinatakat. Addig ismeteljiik a
ciklusokat, mig az uj ciklus mar nem javit Idnyegesen a
pontossagon.

g/ A pontossagot a kb'vetkezo kifejezessel kisdrjlik:

(8) R

h k

ahol a "o" index a mert, a "c" index a szamitott szer-
kezeti tenyezbt jelenti.

Es most mar csak egy dolog maradt hatra, espedig

3 . a s z e r k e z e t f i n o m i t a s a

ami abbol all, hogy minimalizaljuk a kbvetkezo fuggvenyt:

(9) B = E H r w(hkC) (|F(hk!)o| -|F(hkt)c |)2
h k £

a w(hkl) az ugynevezett sulyfaktor, a definicioja pedig:

8



w(hkt) * V^hkt ?lho1 a ^hkf alatt a kis standard devia-
cidkat kell erteni.
Minimalizalni annyit jelent, hogy olyan koordinatakat ds
homersekleti egytitthatdkat kell keresni melyekre a D a leg-
kisebb.
Az a fogalom, hogy "homersekleti egytltthato" magyarazatra
szorul. A (2) egyenletben hasznalatos atomi szorasi te-
nyezok tablazatokba vannak foglalva - tehat elore kisza-
mitottak minden atomra, de nyugalmi helyzetben levo atom-
ra. Tudval^vo azonban, hogy a termeszetben abszolut semmi
sines abszolut nyugalomban. A kristalyracsban az atomok
rezgomozgast vegeznek es ezzel f azisktilonbseget keltenek.
A korrekciot a homozgas egyiitthatoival vegezztik:

(10)

ahol most az fQ, a tablazati ertek, a B a hbmersê kleti
koefficiens.
A D-nek akkor van minimuma, ha kiele"gitettek a kbvetkezo
fSltdtelek:

/:,-,>, 3D 3D 3D
(11) fcT- = ° 3y7 = ° 3zT - °

i i i

3B

Ezen fb'ltetelek kbztil az utolso ujbol hozzaszolast kivan;
ketfele korrekciorol beszelhettink az aproximacio minbsege

szerint:
a/ izotrop finomitas - ez az elsb kb'zelitds, mely szerint

az atomok egy gSmbb'n beltil oszclllalnak, tehat a ho-



mersekleti koefficiens minden iranyban azonos ds az ato-
mi szdrasi tenyezb a (lo)-es kifejezesbbl szamitando ki.

b/ anizotrdp finomitas - a masodik kb'zelites, amely szerint
egy ellipszoidan beltll oszcillalo atomok hbmersekleti ko-
efficiense tenzor, az atomi szdrasi t^nyezb pedig a kb-
vetkezb alakot b'lti:

(12)

2bi2hk

ahol a b • j egytltthatdk
•̂d

(13) b = Ba*2

b22 ~ B22b* b!3

*K "R r» "K — *R V\»
33 = f 33 23 ~ 'D23D c

•

az a*, b*» c* a reciprok racs parameterei. Ebben az eset-
ben a (11) utolso fb'ltetele igy alakul:

A pontossagot, mint mar mondottuk, a jdsagi tenyezbvel (E)
kiserjtfk. Elfogadhatd pontossagnak tekintjxik az R = 2o$-os

erteket.

lo
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1. a k r i s t a l y t a n i a d a t o k

meghatarozasarol csak nagyon rSviden, ugyanis ezeket mar
kdszpenzkent kaptam.

A 2-benzylamino-4,5-dihydro-6H--l,3-thiazin ( ̂Ĥ NgS )
ujonnan szintetizalt kristaly szerkezetenek a megoldasa a
kristalyparamdterek kivizsgalasaval kezdbdb"tt. Legelbszb'r
is a kristalyrol oszcillacios ds Weissenberg fenykepekke-
szdlt'ek. A cellaelek az oszcillacids felvetelekbbl lettek
meghatarozva; ugyanezen kep, mely a b tengely menten ke-
sztllt, monoklin rendszerre utalt, a szimmetriajabol kiin-
dulva. Ugyszinten ezt a rendszert hatarozta meg aWeissen-
berg kep is; amely viszont kidobta a monoklin szSget (/6 )
is.
A Weissenberg-felvetel indexelese kimutatta a szisztemati-
kus hianyokat, es ebbbl a tercsoport allapitando meg.
A tercsoport hatarozza meg az elemi cellaban szereplb mo-
lekulak szamat, a sztiahiometriai egyseget.
Ebbbl tovabb£ kiszamithato a kristaly elmeleti surusege a
kSvetkezb b'sszefiigges alapjan:

Z-M-1.66
x ~ abc sin f>

ahol a Z a cellaban levb molekulak szama, az M a mole-
kulasuly.
vegtil is az eredmenyeket szoritsuk be egy tablazatba:

12



a o 8.828(3) •lo~1nm

b = 13. oo8(4). lo^nm

c = 9.252(3) -lo^nm

a = 0.1136 *lo nm

b* = o.o768 -lo nm"1

o.lo84 nm"1

a » 9o

. 49(2)

°9o

Z « 4

Dx * 1.293

P24/C tdrcsoport

1. tablazat
kristalytani adatok

2. k r i s t a l y s z e r k e z e t

kezdeti modellje a Patterson-terkepbol lett fblallitva. Az
elsb dolog az volt, hogy megkeresstik a k^n (S) mint legne-

*

hezebb atom helyzetet; ezt a Patterson-terben elballd ma-
ximumok jeleztdk. Megjegyzendb, hogy a P2i/c tercsoport
annyit jelent, hogy a cellaban levb altalanos helyzetu pont
megnegyszerezodik, a szimmetriamuveletek felhasznalasaval,
espedig igy:

X

x

X
_

X

J
y

i -

i +

z

z

- +
- +

A fellilhuzas negativ elbjelet mutat.
A cellaban ezek szerint negy molekula van, tehat elegendb
a cella egynegyedere vegezni a szamitast.

13



A pont elobbi negy pozici6jab6l meghatarozhatd a tercsoport
nyolc ftiggetlen szimmetriavektora:

1.
2.
3.
4.

2x 2y 2z
2x 2y 2i
2x 2y 2z
2x 2y 2z

5.
6.

7.
8.

0 1/2 + 2y 1/2
0 1/2 + 2y 1/2
2x 1/2 1/2 + 2z
2x 1/2 1/2 + 2z

2. tliblazat
a P2i/c tercsoport szimmetriavektorai

Ezen koordinatak kozt vannak teljesen altalanosak, de spe-
cialis helyzetuek is, melyek egy vagy tb'bb koordinataja meg-
hatarozott.
A Patterson-tdrkdp megalkotasakor 1389 intenzitasbdl in-
dultunk el. A terkep ket nagy maximuma a kb'vetkezo volt:

I

213

151

u

o

o.37o

V

0.325

o.5oo

w

0.500

o.o5o

-3. tablazat

Ezen maximumok az S-S atomtavolsagokat hataroztak meg. A
kenatom koordinataja ebbol igy adodott:

x/a = 0.189

y/b = 0.5875

z/c = o.275

a megkbzelito ertdkkel Fourier-szintezist szamitottunk,



elsb elektronsurusdg-aprokszimacidkent.
Nehany izotrdp es anizotrdp finomitasciklus utan az 1398
intenzitassal szamitott josagi tenyez'6 R = 0.055 - kent
allt elo; az 8ssz - tehat 2o57 - intenzitassal szamitott
R = o.o85 volt.
A koordinatakat a 4. tablazat foglalja magaba:

atom

S
c
N
G

1)
2
3
4

0(5
G
N
C
C
C
G
C
C
G

6
rj*

Q ̂

9'

lo
11
12
13
14

H(41)
H(42)
H(51)
HC52)
H(61)
H(62)
H(81)
H(82)
H(lc
E(ll
H(12
H(13

)'

H(M)
H(7)

x/a '

.186o(
,lo64-(
.lllo(

1) i
4)
3)

.1915(5)

.3121(5)

.26o4-

.034-1
-.0251
-.I9ol
-,29o4-
-.4438

5)
5)

^

4)
5)
6)

-.4971(6)
-.4oo7(6)
-.2462(5)
.24o8(5)
.Io85(5)
.3988(5
.3599(5
.3542(5
.1719(5
.o4o9(4

-,olo4(4
-.2486(5
-.52o9
-.6157
-.4444
-.17oo

6
6
6
5

.0481(4

y/b

.5871(1

.6717

.6627

.5779

.5273

.4854
• 75ol
.8374
.83o4
.7651
.7652
.8297
.8971
.8974

2'
^3'
3'
3
O

3
/̂

3
i.

*.

h »|

3
.6o65(3)
.5193(3)
.584o (3
.4654(3
.4485(3
.4296(3
.845o(3)
.9o53(3)
.7130(3)
,714o(4)
.8274(4
.95oo(4
.9499(3
•76o7(3

z/c

.277̂ (1

.4o3K3

.5̂ 07(3

.615K̂ -

.5̂ 1o(it-

.3959(4

.3298(3

.4o6o(>

.4-356(3

.3599(4-

.3839(5

.4-831(5

.5581(4-

.5352(4-

.7178(4-)

.6337(4-)

.5262(4-)

.6o78(4-

.34-83(4-

.4-092(4-

.5o87(4-

.34-13(4-

.2813(4-
•3226(5
.5o4-o(5
.634-6(4-
.594-9(4-
.22ol(4-

4-. tablazat

Ezen koordinatak alapjan megrajzolt molekula az 1. abran
lathatd.

15



1. libra

Az 1. abra az elemi cellat abrazolja es a benne levo negy
molekula konturajat; a konturak valojaban a nem hidrogen a-
tomok koordinatait bsszekb'tS szakaszok. A (*)-gal jelb'lt
molekula a -̂. tablazatban megadott koordinatak szerint lett
megrajzolva, a masik haromat a P21/c tercsoport szimmetria
muveletei hatarozzak meg.

16



3. a k t i t e s h o s s z a k e s
k & t e s s z d g e k

a mar ismert koordinatakbdl szamitandok ki. Kbvetkezzek hat
a ket tablazat, amely magaba foglalja ezeket:

1
2

3
4
5
6
7
8
9
lo
11
12

13
14
15

atom ok

S(l) -0(2)
G.(2) -N(3)
N(3) -CO)

0(4) -0(5)

0(5) -0(6)
0(6) -S(l)

0(2) -N(7)
N(?) -0(8)

0(8) -0(9)
0(9) -c(io)
C(lo)-C(ll)

G(11)-C(12)

C(12)-G(13)

C(13)-C(14-)

C(14)-G(9)

kb'tdshossz ( •]

1.785(3)̂
1.276(4)

1.456(5)
1.467(6)

1.487(5)
1.8o9(4)
1.356(4)
1.455(5)
1.5o6(5)
1.378(5)
1.389(7)
1.355(7)
1.372(7)
1.397(7)
1.388(5)

"~ nm)

5. tablazat

A tablazatban szereplb jelb'lesek a 2. abran vannak felttin-
tetve, amely ugyanis magat a molekulat abrazolja, perspek-

tivikusan.
El kell mondani, hogy meg mielott hozzafogtunk a szerkezet-
vizsgalathoz, ismerttik a vegyiilet szerkezeti kepletet, ami
annyit jelent, hogy tudtuk, melyik atom melyikkel kapcsolo-
dik. A kerdes a 0(2) atom kettbs kb'tesenek iranya volt es
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a H(7) atom hoyatartozasa - ami valdjaban egy &s ugyanaz,
mert ha a hidrogenatom az N(?)-hez tartozik, akkorakettbs
kbtes a G(2)-N(3) kBzott van, ille.tve forditva.

M/3

HS2

HT

2. abra

Az 5. tablazatbol sz£pen kiveheto a C(2)-N(5) es a C(2)-
-N(7) kSteshosszak kbzti ktilbnbseg; az elso ugyanis rb'vi-
debb (o.l276 nm) ami erosebb, tehat kettos kbtesre utal. Ezt
az allitast ketsegtelentll megerositi az a teny, hogy a ha-
sonlo molekulakbani, mel^/eknel a kerdeses ketfos kotes szin-
ten beliil van a gyurun, a kb'teshossz hasonlo erteket vesz
fel. Peldakent emlitstik meg a 2-[N-(2,6-dimethylphenyl)-N-
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-methylamino]-4,5-dihydro-6H-l,3-thiazine vegytiletet, mely-
n&l a kSteshossz o.1254(8) nm (Argay Gyula, Kalman Alamos,
Kapor Agnes, Ribar Bela - 1979), tovabba az N-(2,6-dimethyl-
phenyl)-N-mesyl-2-amino-l,3-thiazine-t O.128 nm kbteshosz-
szal (Kalman Alajos, Argay Gyula, Ribar Bela & Toldy Lajos).
A benzolgyuruben a C-C kSteshosszak a klasszikus 1.38 £
ertek kSrtil mozognak.
A k8tessz<3geket a 6. tablazat abrazolja.

1
2

3
4

5
6
7
8
9

lo
11
12
13
14
15
16
17
18

atomok

S( 1)-G( 2)-N( 3)
C( 2)-N( 3)-C( 4)
N( 3)-C( 4)-C( 5)
G( 4)-C( 5)-C( 6)

C( 5)-C( 6)-S( 1)
C( 6)-S( 1)-C( 2)

S( 1)-C( 2)-N( 7)

N( 3)-C(2) -N( 7)
C( 2)-N( 7)-C( 8)

N( 7)-c( 8)-c(9 )
C( 8)-C( 9)-C(lo)
C( 8)-C( 9)-C(14)
C(lo)-C( 9)-G(14)

C( 9)-C(lo)-C(ll)

C(lo)-C(ll)-C(l2)
0\JLly*"*O^ lciy~"0\* /

/^ r /« i^ \f T >\ C1 ( T / 1 ̂

' C(13)-C(14)-C( 9)

kbtesszbgek

127.6(4)°

121.2(5)°
117.7(6)°
113.8(6)°
llo « 5( 5)
lol « 5( 3 y
Io9.4(4)°

123.o(5)°
121.2(5)°
115.5(5)°
122.5(5)°
118.9(5)°
118.4(5)°
12o.9(6)°
12o.2(8)°
12o.3(8)°
12o.o(7)°
12o.2(6)°

6. tablazat
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A molekulaban ket gyuru talalhat6, ezek egy-egy sikot alkot-
nak. A benzolgyuru sikja a

0.11537 X - 0.68874 Y + o.71577 Z - -4.8oo53

egyenlettel irhato le, es belole csak a 0(8) atom log ki
lenyegesebben. Lasd a 7.a tablazatot.

sikot alkoto atomok sikot nem alkoto atomok
; -

tavolsagai a siktol (-lo~ nm)

c( 9)
C(lo)
0(11)
0(12)

0(13)
0(14)

.00672
-.oo385
-,oo454
.oo995
-.00683
-.ool44

C( 8) -.08089

-

7.a tablazat
7.b tablazat
T

sikot

S( 1)
C( 2)

N( 3)
C( 4)
C( 6)

alkoto atomok sikot nem

tavolsagai a siktol (•!

. 04121
-.01443
-.o292o
. 04227

-.03986

G( 5) '
N( 7)

alkotd atomok

o~ nm)

.63318
-.06512

2o



A 7«b tablazat . a kenatomot tartalmazd sikot mutatja be a-
melynek az egyenlete igy nez ki:

0.86531 X + 0.49576 Y + 0.07386 Z » 5-18o89

Ezen sikbdl az N( 7) atomon kivtil a C( 5) ugrik ki.
A ket gyuru sikja egymassal loo.88°-os sz?5get zar be.

Vegtil is b'sszefoglalaskdnt adjtmk meg egy rajzot, amely ma-
gat az elemi cellat mutatja be a negy molekulaval. A rajzon
az attekinthetbsdg kedvd&rt a hidrogenatomok ki lettek hagy-
va. (3- abra); a kenatom a legnagyobb k5rrel, a. nitrogena-
tom feketevel, a szen tiressel van jelblve.
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