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DYFRAKCJA PROSZKOWA
v'"Nowoczesne dyfrakcyjne metody badania
ciat statych

4 Synteza mezoporowatych materiatléw o uporzadkowanej budowie

DYFRAKCTA MONOKRYSZTALOW
v'Krystalochemia organiczna

4 Synteza i badania strukturalne stereochemii komplekséw metali z ligandami
heterocyklicznymi.
v/ Stereochemia zwiazkéw heterocyklicznych, wykazujacych aktywnosé
biologiczna.
~ ¥ Badanie strukturalne stereochemii zwigzkow heterocyklicznych, pochodnych
triazoli i ich asocjacji w fazie krystalicznej.




Nowoczesne dyfrakcyjne metody
badania ciat statych

Rentgenowska analiza fazowa — mozliwosci wykorzystania
programu XRAYAN, obréobka komputerowa dyfraktogramu.
Rentgenowska analiza fazowa — analiza jakosciowa
dyfraktogramu nieznanej prébki (ukiady jedno i wielofazowe).

Analiza ilosciowa — obrobka danych, wyznaczanie krzywej
kalibracyjnej
Analiza ilosciowa — oznaczanie ilosci sktadnika na podstawie
metody wzorca wewnetrznego.
Metoda Rietvelda — tworzenie zestawu wejsciowych danych
strukturalnych.
Metoda Rietvelda — analiza uktadéw dwufazowych.

Wyznaczanie stopnia krystalicznosci wybranych probek
polimeréow — program WAXSFIT.

Precyzyjny pomiar statych sieciowych — wyznaczanie
doktadnych statych sieciowych dla wzorca SRM-76.




Matokatowe rozpraszanie promieniowania X
(SAXS)
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Stereochemia czasteczek

Dtugosci wigzan

Katy walencyjne

Katy torsyjne

Absolutna
konfiguracja




Polimorfizm krysztatow
molekularnych zwigzkow organicznych

N—NH
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grupa przestrzenna:  P21/n
gestos¢ [g/cm3]: 1.305
kolor krysztatow: bezbarwne




Elementy chemii supramolekularne;

kompleksy typu gosc¢-gospodarz

zwigzki inkluzyjne, solwaty




Rentgenowska dyfrakcja
powierzchniowa

firu a-AlLO, (0001).

Powierzchnia sza

Cienka warstwa tlenku bizmutu o
strukturze «-Bi,0, (111) na powierzchni
szafiru



Obliczenia teoretyczne
dla uktadow periodycznych

-energii krysztatow
-topologii wigzan
-rozktadu tadunkow nadmiarowych

-wtasciwosci fizycznych
-widm teoretycznych

Laplasian punktow krytycznych

tadunki czgstkowe



Bazy danych strukturalnych

Cambridge Structural Database (CSD)
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Bazy danych strukturalnych

Protein Database (PDB)

MyPDE Login

An Information Portal to Biological Macromolecular Structures
f Tuesday Feb 02, 2010 at 4 PM PST there £ @ | PDB Statisti
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Human palmitoyl-protein thioesterase 1

Compound
Length:

Authors Dobrovetsky, E.~, Seitova, A.”~, Tong, ¥.”, Tempel, W.~, Dong, &.7,
Arrowsmith, C.H.2, Edwards, A.M.~, Bountra, C.2, Weigelt, 1./,
Bochkarew, A.52, Cassar, D.2, Park, H.”, Structural Genomics Consortium

(5GC)




Zaktad Krystalografii
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