
Kristallographie: Schutz f�r eine
gef�hrdete Gattung

Die Kristallographie steuert zurzeit auf
einem Kurs zwischen Skylla und Cha-
rybdis: zwischen ihrem langsamen,
aber stetigen Verschwinden als eigen-
st�ndiges Lehr- und Forschungsgebiet
und ihrer anscheinend unaufhaltsamen
Umwandlung in einen Servicebetrieb
f$r Mineralogie, Materialwissenschaft,
Chemie und Molekularbiologie. Der
schleichende Verfall der Kristallogra-
phie als unabh�ngige Wissenschaft
erscheint auf den ersten Blick konse-
quent, da ihre zentralen Probleme
scheinbar gel+st sind. Qualitativ hoch-
wertige Lehre der Kristallographie
k+nnte ein Weg sein, diesen Trend zu
brechen. Das „Interactive Tutorial
about Diffraction“ von R. B. Neder
und T. Proffen hilft Lehrenden und Stu-
dierenden der Kristallographie vertiefte
Kenntnisse zu erwerben, welche $ber
das Benutzen von kristallographischen
Computerprogrammen hinausgehen.

Die Website wendet sich an (Nach-
wuchs-)Wissenschaftler, die sich um ein
Verst�ndnis der Beziehung zwischen
Kristallstrukturen und den zugrunde lie-
genden R+ntgen- und Neutronenbeu-
gungsbildern bem$hen. Sie enth�lt
exzellente, in der Regel ein- und zweidi-
mensionale Darstellungen und 6bun-
gen (Abbildung 1), welche als Erg�n-
zung zu einf$hrenden Lehrveranstaltun-
gen zu verstehen sind, nicht jedoch als
Ersatz f$r einen Kurs oder ein gutes
Lehrbuch. Die ersten sechs Einheiten
des Tutorials behandeln grundlegende
Themen: Eigenschaften der Fourier-
Transformation wie ihre Rolle in der
Beziehung zwischen Realraum und rezi-
prokem Raum werden ebenso behan-
delt wie diverse Aspekte der Strukturl+-
sung einschließlich des Phasenproblems.

Der potenzielle
Nutzer sollte sich
aber von Schlagwor-
ten wie „Fourier-Trans-
formation“ und „Fal-
tungstheorem“ nicht
abschrecken lassen:
Die Autoren konnten
n�mlich dem Trend
nicht widerstehen,
den mathematischen
Hintergrund weit
gehend auszuklam-
mern. Dieses Defizit
wird aber durch die
interaktive Graphik,
welche ein Lehrbuch
kaum bieten kann,
mehr als aufgewogen.

Die letzten vier
Einheiten sind f$r
Wissenschaftler gedacht, welche mit
Problemen konfrontiert sind, die nicht
mittels Standardtechniken l+sbar sind.
Viele Themen dieser Abschnitte sind
Gegenstand aktueller kristallographi-
scher Forschung und erfahrenen Struk-
turanalytikern wohlbekannt: diffuse
Streuung und Fehlordnung, Satelliten-
streuung und Modulationen von Kris-
tallstrukturen, Unterscheidung von zen-
trosymmetrischen und nicht zentrosym-
metrischen Raumgruppen sowie bevor-
zugte Orientierungen in Pulverproben.

Die 6bungen tragen nicht nur zum
Verst�ndnis der Prinzipien der verschie-
denen Themenbereiche bei, sie sind
auch gut geeignet, die Neugier eines
Wissenschaftlers zu wecken, der sich
$ber das $bliche Niveau hinaus f$r Pro-
bleme der Strukturbestimmung interes-
siert. Die Erkl�rungen sind pr�zise und
die interaktiven Beispiele f$hren die
Studierenden direkt zum Wesentlichen.
Die Ergebnisse der 6bungen k+nnen
entweder mit den allgemeinen Erkl�-
rungen in einem separaten Fenster ver-
glichen oder als Postscript-Datei gespei-
chert werden. Die Navigation ist pro-
blemlos und kleinere Abbildungen
k+nnen vergr+ßert werden. Die Reakti-
onszeiten einiger interaktiver Simulatio-
nen sind recht lang, was eine intensive
Besch�ftigung mit einigen Themen
erschwert. Symmetrie wird nicht behan-
delt, obwohl dieses Thema von vielen
mit Kristallographie assoziiert wird.
Eine Auswahl von Links zu diesem
und anderen f$r die Vermittlung von

Kristallographie n$tzlichen Themen ist
aber anderswo abrufbar.[1]

Alles in allem bietet die Website
Studierenden die M+glichkeit, spiele-
risch die Funktionsweise der Beugung
und somit die Grundlagen, St�rken
und Schw�chen einer wichtigen analyti-
schen Methode kennen zu lernen. Mit
etwas Aufwand kann die scheinbar
magische F�higkeit von Kristallogra-
phen erworben werden, „im reziproken
Raum zu denken“. Die Site pr�sentiert
die Kristallographie als eine (noch)
lebendige Wissenschaft und regt da-
r$ber hinaus den interessierten Wissen-
schaftler dazu an, ungel+ste Struktur-
probleme, welche bereits zur Seite
gelegt wurden, neu zu $berdenken.
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[1] http://marie.epfl.ch/ic/SoftPro/
crysplets.html

Abbildung 1. Interaktive 
bungen – wie hier zur Beziehung zwischen
Struktur, Symmetrie und resultierendem Beugungsmuster – erleich-
tern das Verst�ndnis kristallographischer Zusammenh�nge.

F�r mehr Informationen besuchen Sie
http://www.uni-wuerzburg.de/
mineralogie/crystal/teaching/
teaching.html
oder nehmen Sie Kontakt auf mit
reinhard.neder@mail.uni-wuerzburg.de
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