Politechnika Poznanska Zaklad Polimerow

BIOKRYSTALOGRAFIA MAKROMOLEKULARNA — CWICZENIE NR 6
Temat ¢wiczenia: Obliczenia krystalograficzne

Wydziat: Informatyka i telekomunikacja
Kierunek: Bioinformatyka
Prowadzacy ¢wiczenie: Data wykonania:

Stopien: 1 Sem.: V

Wykonujacy ¢wiczenie:

Zwrot: Zaliczenie: Uwagi:

1. Cel éwiczenia

teoretyczny — zapoznanie si¢ z podstawowymi pojeciami i rOwnaniami stosowanymi
w krystalografii makromolekularnej

praktyczny — rozwigzanie typowych zadan obliczeniowych z obszaru krystalografii

2. Zagadnienia teoretyczne

rodzaje krysztalow; typy oddzialywan migdzyczasteczkowych; proces krystalizacji;
elektroujemnos$¢; komorka elementarna; rodzaje uktadow krystalograficznych

3. Literatura
1. J. Deren, J. Haber, R .Pampuch, Chemia ciata statlego, PWN 1975.

2. Z. Bojarski, M. Gigla, K. Str6z, M. Surowiec, Krystalografia, PWN 2014.

4. Wykonanie ¢wiczenia

1. Zgodnie z zaleceniami Prowadzacego wykona¢ obliczenia.

5. Zalaczniki

1. Roéwnanie na gestos$¢ krysztatu (1):

Z-M
VNa (1

p =
p — gestos¢ krysztatu
Z — liczba atomow w komorce elementarne;j
M — masa atomowa

V' — objetos¢ komorki elementarne;j

N, — stata Avogadra (6,023 - 1023 mol™1)
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2. Skala elektroujemnosci wg Gorlicha (rys. 1) oraz rownanie (2):

%I = Xzf(ﬂ - 100%, gdZie XZG > XlG

2G

X, — miara elektroujemnosci pierwszego pierwiastka

X, — miara elektroujemnosci drugiego pierwiastka
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Rys. 1. Elektroujemnos¢ wg Gorlicha

3. Skala elektroujemnosci wg Paulinga (rys. 2) oraz réwnanie (3):

AE = E2 - El’ gdZie E2 > E1
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Rys. 2. Elektroujemnos$¢ wg Paulinga
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