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L'Univers a tocar ... 

Un Univers de la mida d'un cap d'agulla.. 

Zaccharias
Jansen

Hans
Lippershey

Antoine Van
Leuweenhook
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Robert
Hooke
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-No permet conèixer l'interior.

-No permet veure coses encara més petites

.

Història i fonaments CRX-I '    Llum i difracció

-Quan la llum interacciona amb objectes de mida equivalent a 
la seva longitud d'ona, es produeix el fenòmen de la difracció
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F.M.Grimaldi T. Young

Diffracció de la llum

-Del llatí diffringere, «trencar en peces».
-Conegut des del s. XVII (Grimaldi), extés per altres (Newton, Young..).
-Té lloc amb tot tipus de llum però només és observable quan wv equival
 a la mida de l'objecte.

Història i fonaments CRX-I ''Micrographia'' de Robert Hooke
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Roëntgen Anna Bertha

La primera radiografia 
(22/12/1895) 

-La matèria és majoritàriament transparent o semi (només òssos
i metalls absorbeixen).

-Els elements electrodensos -més electrons- dispersen els R-X 
(diffracció).

Radiació “X”.

Història i fonaments CRX-I ' Descobriments dels Raigs-X
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     Walter 
    Friedrich

      Paul 
   Knipping

-Coneguts des de l'antiguitat, ja se suposava que tindria interiorment 
  una estructura repetitiva.
-Von Laue va creure que la λ dels R-X seria equivalent a les distàncies
  entre els àtoms que composaven els cristalls (λR-X ≈ dCuSO4)

    Max 
von Laue
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“Recentment, tanmateix, algunes noves i curioses 
propietats dels raigs-X han estat descobertes pel 
Dr. Laue a Munich.

Lars Vegard
Juny 1912” William Henry

      Bragg
William Lawrence
        Bragg

-Laue proporcionà gentilment una foto a W.H. Bragg.
-Fou W.L. Bragg qui va resoldre el problema de la interpretació.

Història i fonaments CRX-I    L'Interpretació dels Bragg
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-Diferència de recorregut: 2dsinθ

-Difracció intensa quan:     2dsinθ = nλ

Història i fonaments CRX-I La Llei de Bragg
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-Diferència de recorregut: 2dsinθ

-Difracció nul·la quan: 2dsinθ = (2n-1)λ/2

-Així doncs, la difracció es funció de d (estructura) i θ. 

Història i fonaments CRX-I La Llei de Bragg
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-La llei de Bragg es compleix escrupulosament! 
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NaCl: Sal comuna

“En base a aquesta lleugera evidència, un xic indirecta, vaig ser 
capaç d'assignar l'estructura.. en un article publicat a la Royal 
Society al Juny de 1913; per sort, investigacions posteriors en van 
confirmar la seva veracitat.

WL Bragg, 1975”-No existeix un aparellament real 
dels compostos iònics en sol·lució.

“En el clorur de sodi, no 
existeixen molècules de NaCl ... 
l'equiparació entre els àtoms de 
sodi i els de clor, és el resultat 
d'una disposició dels mateixos en 
forma d'un taulell d'escacs.

W. Henry Bragg, Nature 1927”

“Aquest argument és absurd fins 
a l'enèssima potència. 
  La Química no té res a veure ni 
amb els escacs ni amb la 
geometria, sigui quina sigui la 
Física dels raigs-X.

Henry Armstrong, Nature 1927”

Història i fonaments CRX-I    Estructura de l'enllaç iònic
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-Entenent l'estructura atòmica dels compostos, entenem el perquè de les seves propietats.

Història i fonaments CRX-I L'estructura i les propietats dels compostos
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“En els casos senzills que hem considerat.. les dades aportades pel nou mètode han estat suficients. Hem 
pogut trobar les posicions atòmiques exactes. Aquest no és el cas, per a cristalls més complexos.”

Història i fonaments CRX-I    Necessitat d'una interpretació matemàtica



Jean-B. Joseph
Fourier

-Aquesta eqüació matemàtica, es correspon amb la que va desenvolupar Joseph Fourier el 
s. XVIII i s'anomena Transformada de Fourier.

Transformada de Fourier Inversa

Història i fonaments CRX-I Necessitat d'una interpretació matemàtica



Penicilina,
D. Crowfoot (Hodgkin), 1945

Dorothy 
Crowfoot H. 

Diopside,
W.L. Bragg, 1929 Vitamina B12,

D. Crowfoot (Hodgkin), 1954

Cambridge Structural Database (CSD)
> 500.000 Estructures Atòmiques

~ 40.000 Entrades/any

Història i fonaments CRX-I    Estructura de compostos més complexes



John Desmond
Bernal 

William Astbury &
Florence Bell 

1era difracció de l'ADN 
 ~ 1938

Dorothy 
Crowfoot H. 

Cristalls de 
pepsina, Uppsala

1era difracció d'un cristall 
de proteïna, 1934

Hemoglobina, 
M. Perutz,1938

Història i fonaments CRX-I Aplicació en mostres biològiques



-L'experiment va confirmar que les proteïnes 
tenen una estructura tridimensional determinada.

“Ara que hem pogut obtenir fotografies de R-X 
de proteïna cristal·lina, està clar que disposem 
dels mecanismes per examinar les estructures 
de les proteïnes (...) amb molt més detall que 
qualsevol tècnica física o química prèviament 
ha estat capaç de donar.

J.D.Bernal & D. Crowfoot, 
Nature, 1934”

John Desmond
Bernal 

William 
Astbury

“Si tu i jo no som capaços d'obtenir el màxim 
rendiment de la cristal·lografia biològica ... 
ens hauríen de donar una patada al c_ _!”

W. Astbury a J.D.Bernal

Història i fonaments CRX-I    L'inici de la biologia estructural



Maurice
Wilkins

Rosalind
Franklin

J. Watson & F. Crick, 
Nature, 1953

Història i fonaments CRX-I    L'estructura de la doble hèlix



Max F.
Perutz

John C.
Kendrew

M. Wilkins M. Perutz
F. Crick

J. Steinbeck

J. Watson
J. Kendrew Premis Nobel 1962: 

-Estructura de l'ADN
-Estructura de les primeres proteïnes

The Cavendish Laboratory, Cambridge 
(dir.: W. Lawrence Bragg)

Història i fonaments CRX-I L'estructura de les primeres proteïnes
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