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Stanovenie molekulovej váhy cyaneínu röntgenograficky 
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Cyaneín je nové antifugálne antibiotikum, ktoré z Penicillium cyaneum 8-11 
izolovali V. B e t i n a a spohrpracovníci [1]. Jeho empirický vzorec, zistený 
elementárnou analýzou, je C 4 H 6 0 [2]: Skutočný vzorec možno určiť len po sta­
novení molekulovej váhy. Keďže cyaneín je iba nepatrne rozpustný v bežných 
organických rozpúšťadlách [L], bolo by obťažné zistiť jej hodnotu metódou 
stanovenia v roztoku. Z toho dôvodu sa molekulová váha stanovila röntgeno-
graficky. 

Experimentálna časť 

Monokrystaly cyaneínu, získané kryštalizáciou z etylacetátového roztoku, tvoria 
bezfarebné hranolčeky o hrúbke niekolko desatín milimetra a dĺžke do dvoch milimetrov. 

Rontgenové snímky sa získali na prístroji Mikrometa žiarením CuK (A CuK~ = 
= 1,5418 Á) za použitia niklového filtra. Použila sa Buergerova precesná metóda (sním­
kovalo sa na komore podľa F. H a n i c a a J . M a d a r a [3]), metóda otáčaného kryštálu 
a Weissenbergova metóda. Hustota sa stanovila pyknometricky vo vode. 

Výsledky 

Precesnou metódou a metódou otáčaného kryštálu sa zistili základné krysta­
lografické údaje. Za os c sa zvolil smer rastu kryštálov. Z difrakčných snímok 
zón typu hkO, hOl, Okl sa stanovili mriežkové konštanty: 

a = 19,075 ± 0,075 A, 
b = 11,041 ± 0,018 A, 
c = 7,418 + 0,021 A. 

Medziosové uhly sú pravé. 
Systematické vynechávame difrakcií vyjadrujú tieto podmienky: 

hkl — prítomné všetky difrakcie, 
Okl — prítomné všetky difrakcie, 
hOl — prítomné všetky difrakcie, 
hkO — prítomné všetky difrakcie, 
hOO — prítomné difrakcie s h = 2?i, 
OkO — prítomné difrakcie s k = 2n, 
001 — prítomné difrakcie s l = 2n. 
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Z uvedených podmienok vyplýva, že cyaneín kryštalizuje v rombickej-sústa­
ve, priestorová grupa je P2 12 12 1 (Dl). 

Ľubovoľná pozícia v priestorovej grupe P212121 je štvornásobná, čo opráv­
ňuje predpokladať, že počet molekúl v základnej bunke je Z = 4. Z nameranej 
hustoty g = 1,191 ± 0,007 g/cm3 a objemu základnej bunky vychádza mole­
kulová váha cyaneínu M = 280,1 ± 1,6. Uvedená hodnota vyhovuje štvor­
násobku hodnoty vypočítanej pre empirický vzorec (M = 280,36728). Sku­
točný vzorec cyaneínu je teda C 1 6 H 2 4 0 4 . 

Ďakujem inz. V Betinovi, C. Sc, za poskytnutie vzorky cyaneínu. 

Súhrn 

Precesnou metódou a metódou otáčaného kryštálu sa zistili základné kryšta-^ 
lografické údaje cyaneínu. Základná bunka s rozmermi 

a = 19,075 ± 0,075 Á, 
b = 11,041 ± 0,018 A, 
c = 7,418 ± 0,021 Á 

patr í do rombickej sústavy, priestorová grupa symetrie je P2 12 12 1 (Z)|).. Za* 
predpokladu, že základná bunka obsahuje štyri molekuly, molekulová váha 
cyaneínu je 280,1 ± 1,6, čo vyhovuje sumárnemu vzorcu C 1 6 H 2 4 0 4 . 

ОПРЕДЕЛЕНИЕ МОЛЕКУЛЯРНОГО BEGA ЦИАНЕИНА 
РЕНТГЕНОГРАФИЧЕСКИМ МЕТОДОМ 
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Братислава 

Прецессионным методом и методом вращающегося кристалла определились основные 
кристаллографические параметры цианеина. Элементарная ячейка с размерами: 

а = 19,075 ± 0,075 А, 
b = 11,041 ± 0,018 А, 
с = 7,418 ± 0,021 А 

принадлежит к ромбической системе, пространственная группа симметрии Р2 12 12 1 (Dt)~ 
Если предположить, что элементарная ячейка содержит четыре молекулы, тогда молеку­
лярный вес цианеина 280,1 ± 1 , 6 , что удовлетворяет простейшей формуле С 1 в Н 2 1 0 4 . 
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Mittels Präzessionsmethode und Drehkristallmethode wurden kristallographische 
Grundwerte über Cyanein ermittelt. Die Elementarzelle mit den Abmessungen 

a = 19,075 ± 0,075 Á, 
b = 11,041 ± 0,018 A, 
с = 7,418 ± 0,021 Á 

gehört in das rhombische System, die Raumgruppe ist P2 12 12 1 (D\). Unter der Voraus­
setzung, dass in der Elementarzelle vier Moleküle enthalten sind, beträgt das Molekular­
gewicht von Cyanein 280,1 ± 1>6; dies entspricht der Bruttoformel C 1 6 H 2 4 0 4 . 
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