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e Dyfrakcja

 Promieniowanie synchrotronowe

* Dyfrakcja powierzchniowa

e Tajemnica krysztatow KDP

e 200-u letnia zagadka krysztatow NaCl
 Przyszig¢ chemii Free Electron Laser




Dyfrakcja (ugiecie fali) to zjawisko fizyczne
zmiany kierunku rozchodzenia ¢sifali na
krawedziach przeszkdd oraz w ich pohi
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Krystalografia biatek

Krysztaty

metodzie podstawienia izomorficznego

metodzie podstawienia cgsteczkowego
dostrojona dyfrakcja anomalna,

Krystalografia bialek pojawia si¢ w annatach nauki w
roku 1840, kiedy to Hunefeld opisat powstate na drazk
przypadku krysztaty hemoglobiny dzdzownicy, ktore
nazwat "krysztatami krwi" [1]. Warto odnotowa ¢, ze na
pocztku XX wieku Reichert i Brown opublikowali
imponujaca monografie o krystalizacji hemoglobiny,
udokumentowamng okoto 600 zdgciami mikroskopowymi
krysztatow [2]. W roku 1946 Nagrody Nobla w dziedzinie
chemii przyznam w istocie za Kkrystalizacg biatek,
podzielili sie Sumner, Northrop i Stanley.

Mioglobina



The Nobel Prize in'"Chemistry 2009

" forstudies-of the
structure and.function of
the ribosome'
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Promieniowanie synchrotronowe
z M87 zarejestrowane przez HST

Free Electron
Laser

SLAC

ESRF

Synchrotrony trzeciej ondulator

generacji

Synchrotrony drugiej
generacji ©

Synchrotrony pierwszej o

generacji @ General Electrisynchrotron

Lampa rentgenowska
z rotujgcg anodg






Zalety promieniowania
synchrotronowego

e Szerokl zakres widma

e Duza Intensywn&¢ promieniowania

e L atwos¢ zmiany zakresu promieniowania

 Promieniowanie spolaryzowane

e Impulsy promieniowaniacisle
zdefiniowane w czasie




Kliknij ramke, zeby obejrzec film ...
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Tekst maszynowy
Kliknij ramkę, żeby obejrzeć film ...


Zywnos¢ (czekolada Cadpe
zawartosc pierwiastkéw)

ia z krysztatow
eriatow
niek icznych

Hg-1201

akcja w warunkach
ekstremalnych

JHRHE
F ML

Anoinzynieria

> 250 u

Neutrons &

= 3
water thickness

Iektrochemia(ogniwa Seem |
ogniwa stoneczne, kd _ ndgenow§ka,
B i _k - anoelektronika Polimery (pampersy)

$

Spektroskopia FTIR

Fluorescencja Archeologia, sztuka

rentgenowska i UV Blologia
(proteiny, wirusy)



Powierzchnia (110) krysztatu miedzi pokryta kwasgmowym faza [4125] /ﬁ 7




Dyfrakcja powierzchniowa

przestrzen rzeczywista przestrzen odwrotna

7\ |

SV 0 00

W

Mvw

Wik

F sum — F surf + F bulk

surface
unit cell

_ -B; Q (16:{ ) Amdn +ky -—I__ )
Fsmf - Z ffef €
. I 1
)
Fb“”‘ = z {(3 mJ ;a Fbufﬁ' — ‘F:; . _2mil -
j—— I-e"™e
bulk

unit cell

z f —BO (16:1') Em(n +in 41z )

Refleksy Braggowskie

structure factor
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diffraction index
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Czes¢ RODu czuta na powierzchi



Dyfrakcja powierzchniowa

crystal
surface

Ewald
sphere




Powierzchnia I interfejs

Przestrzen rzeczywista Przestrzen odwrotna

LA
ciecz {

interface {
L X X X X X J

krysztat

ROD's (00) (10) (20)

eSpecular rod (00): najsilniejszy wptyw od cieczy
*Petna struktéra: pomiar wszystkich RODow




Dwu wodoro orto fosforan(V) potasu
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krysztatow
osclany {101} zakaiczone jonami K

Krysztaty KDP

KH,PQO,)
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Zaleznos¢ morfologii krysztatu od p

pH soli KH,PO,




Powierzchni {100}

Dane pomiarowe

Structure factor (arb. units)

Structure factor (arb.
101
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Powierzchni {101}

(00) Dane pomiarowe

103

Specular rod (00):

 Poziome uporakowanie

* Powierzchnia nie jest
zakaoiczona atomami potas
jak w przypadku prini!
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Pozostate rod’y:

e Uporzgdkowanie w
ptaszczynie

o wyrazne r&nice!

Structure factor (arb. units)
101

100

e
Diffraction index [




Modelowanie powierzchr{101}

Interface{

H,0, K*, PO

Bulk crystal
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Powierzchnia {101},

“z-direction [A]

Podwdjna warstwa K!

e @ece @oce
“‘; @« ‘t»"
®° ®° ®°

L ¢ €

e ® o ® o _ ‘
@oce @eoco @oce @eoceo
‘x\“ ‘t‘; “_J ‘i‘) .

L ®° ®° ®° ®°

® o ® ¢« O . ¢ .‘0 ¢

e @oce @oce @oce poce
,‘\’J ‘\-J ‘t—“ ‘LJ ‘t‘

. ®° ( ®° P

SAIRINTIADINLY 2

) [ 5 3 ) —
: - - O O ®
‘ :

e o o~

electron density (arb. uni.




Cze&ciowo uporadkowana

(arb. uni.)

Powierzchnia {101},

electron densi




Koncentracja jonow vs. pH

« [H2PO4 -]
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' [PO4 -3]
[H3PO4]

d |- H304]
\.‘ . [OH_]
— e [K4]

9 10 11 12 13 14 15 16

concentration

WWWMM J— e

o L] IIIM%OKMMWWM

RRIRIRKIRIRAKK
WICWWWWW
WWW 5
RRRKIRKIIK Rk

concentration

+ [H2PO4 -]
= [HPO4 -2]
[PO4 -3]
[H3PO4]

x [H30+]
* [OH-]
+ [K+]




prismatic

sansnnsfunnnngds

.




Whnioski KDP

Morfologja KDP zaley od spowolnienia
wzrostu powierzchni {101}

PH < nadmiarowe jony Hi OH=jako
regulatory wzrostu (,,impurities”)

Pierwsza obserwacja wginego
uporzadkowania (pre-ordering)

Powierzc
roznym p
Powierzc

nnie {100} nie ulegajzmianie w
_|

nnie {100} zakaczone wod







Morfologia krysztatu NaCl

 Rome de I'lsle 1 200-u letnia zagadka
zmiany morfologii soli kamiennej z 4
kubicznej {100} do
w obecndci mocznika
e Zmiana morfologii nagpuje
rowniez w obecndci formamidu
(amid kwasu mrowkowego)




Model oraz dane eksperymentalne

o formamid
v H,O

Of

1

100

-+ bulk termination
—— formamide
--- H,O
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Model powierzchni {111} krysztatu NacCl

structure factor [ar-. unt.

Zmierzone wspotczynniki struktury




---- H,0

formamid




Rozktad tadunku vs. stablilizacja polarnej
powierzchni {111} krysztatu NaCl
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tadunek jest neutralny ale gora i dot
krysztatu maj rozne zakaczenia
Krysztat ma takie samo zaktzenie
obu powierzchni ale posiada tadunek i
wysoka energe elektrostatyczam

Przez umieszczenie Y2 warstwy G
powierzchni kompletnej warstwy Na
krysztat jest neutralny oraz ma takie
samo zakaczenie powierzchni

Jak w c) ale warstwa kompenstg
Cl-jest w roztworze

Y, warstwy Cé (impurity) na
kompletnej powierzchni Cl



Whnioski NaCl {111}

e Glownym mechanizmem stabilizacji polarnych
powierzchni {111} w roztworze jest tworzenie: si
W
nierwsze| ciekte] warstwie roztworu,

 Powierzania nie rekonstruuje jak w przypadku
orozni gdzie CT lub rekonstrukcja jest jedynym
sposobem stabilizacii,

e Zmiana morfologii krysztatu z {100} do {111}
przez dodanie ,impurities” zachodzi w warstwie
cleczy | zwhzana jest z tworzenienxsi
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Nowa struktura AmB po 40 latach

a=18.478 b=8.632 c=20.990
a=90 B=105.89 y=90

V=3219.938



7 [mN/m]

Monowarstwa DPPC

42
1 AmB +
40+ 1 pPPC
1 2 DPPC + Cholesterol (1:1)
38 4 3 DPPC + Ergosterol (1:1)
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Dyfrakcja z powierzchni
cieczy

Section cut through the LISA setup to illustrate the beam path through the
three main modules, which are completely mechanically decoupled from
each other.



Dyfrakcja z monowarstw lipidowych

Cholesterol
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Dziekuje






