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En dansk pioner
| rantgenkrystallograf

| rantgenkrystallografiens barndom fordrede det en stor viljestyrke

og arbejdsindsafs at udfgre de ngdvendige beregninger. Kun

stoerkt motiverede personer var i stand fil at gennemfgre dem. Aksel
Tovborg Jensen var en saddan person. Han s@gte ikke de lette opgaver.

Af Svend Erik Rasmussen, Geologisk Institut,
Aarhus Universitet

Rantgenkrystallografi er i dag en af de mest anvendte metoder
til bestemmelse af kemiske forbindelsers strukturer. Anvendel-
sesomradet straekker sig fra strukturbestemmelser af enkle for-
bindelser til opklaring af proteiners og andre makromolekylers
strukturer. Mange nobelpriser er blevet givet til bade funda-
mentale arbejder over rgntgenkrystallografi og til anvendelser
af dens metoder. Det kan derfor synes rimeligt at mindes den
danske pioner i rentgenkrystallografisk strukturbestemmelse,
Aksel Tovborg Jensen, i hundredaret for hans fadsel.

Aksel Tovborg Jensen blev fgdt den 8. februar 1911 i Gudum
nar Lemvig. Hans foraeldre var gardejer Kristen Touborg Jen-
sen og Ane Marie fgdt Bjerre Jacobsen. Faderen ejede garden
Klostermglle, hvor den unge Aksel voksede op, som den yngste
i en barneflok péa 11, med 7 brgdre og 3 sgstre, i et politisk en-
gageret grundtvigiansk hjem. Faderen var en ledende skikkelse
i det Radikale Venstre, og moderens familie talte flere kendte
malere. Mange af tidens fgrende politikere og kunstnere, bl.a.
Thgger Larsen og Jeppe Aakjeer, kom pa besgg pa garden. Ak-
sel Tovborg Jensen kaldet Tovborg blandt venner og kolleger,
voksede op i et hjem med klaver. Han var en habil pianist og fik
tidligt gjnene op for god kunst og litteratur. Barndomshjemmet,
Klostermglle, er og har veeret i sleegtens eje i flere generationer
og drives nu som gkologisk landbrug af Aksel Tovborg Jensens
nevg, SF-politikeren, Kristen Touborg.

Det var nasten givet, at nogle af bagrnene i sa stor en bgrne-
flok matte sgge veek fra landbruget. Tovborg fortalte mig en
gang, at han blev sat til at laese, fordi han ikke duede til at veere
landmand. Han blev student pa aftenkursus i 1929, og trods sin
overvejende humanistiske baggrund valgte han at studere pa
Polyteknisk Leereanstalt, i dag Danmarks Tekniske Universitet.
1 1934 blev han kemiingenigr med udmeerkelse, hvilket svarer
til et gennemsnit mellem 11 og 12. Hans 16 ar @ldre broder
Sigurd var ogsa blevet kemiingenigr. Han beholdt sin tilknyt-
ning til landbruget og blev i 1931 professor pa Landbohgjskolen
i agrikulturkemi og jordbundslere. Lillebror Aksels hu stod
mere til grundvidenskabeligt arbejde. Efter endt eksamen arbej-
dede han nogle maneder uden Ign hos professor i fysisk kemi,
J. N. Bransted. Arbejdet farte til en publikation over syre-base-
funktioner i ikke-vandige medier. Derefter blev ogsa Tovborg
ansat pa Landbohgjskolen, dog ikke hos broderen, men hos den
internationalt kendte kemiprofessor, Niels Bjerrum, maske den
starste kemiker, Danmark hidtil har haft. Han forskede iseer i
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fysisk kemi og
havde en ud-
preeget evne til
at inspirere sine
medarbejdere.

Niels Bjerrum
havde, nogle ar
for Tovborg kom
til Landbohgjsko-
len, med statte
fra Carlsberg-
fondet anskaffet
rgntgenapparatur.
Mineralogen
Hans Clausen
var begyndt at
anvende udstyret
som et analytisk
hjeelpemiddel,
men forlod rela-
tivt hurtigt dette
arbejdsomrade.
Bjerrum opfordrede sin nye, unge assistent til at videreuddanne
sig i rantgenkrystallografi, og med Tovborg begyndte en ara,
hvor rgntgenkrystallografien blev anvendt pa mangfoldige
opgaver, iser for farste gang i Danmark pa strukturkemiske
problemer.

Aksel Tovborg Jensen.

Rentgenkrystallografiens barndom
I 1912 fandt M. von Laue sammen med P. Knipping og W. L.
Friedrich, at rentgenstraling spredes fra krystaller efter et inter-
ferensprincip, sa spredningen er begraenset til bestemte vinkler.
Heraf kunne der drages to konklusioner:
1. Rentgenstraling matte opfattes som en bglgebevaegelse.
2: Krystallers atomer er arrangeret systematisk, som i et gitter.
W. L. Bragg viste i 1913, at spredningen af rgntgenstraling kan
opfattes som en refleksion af stralingen fra planer gennem kry-
stallen. Betingelsen for refleksion kan beregnes vha. afstanden,
d, mellem de reflekterende planer, stralingens bglgeleengde, A,
og refleksionsvinklen, 6. Han udledte formlen:
ni = 2dsin®

Ligningen, som kaldes Braggs lov, har vist sig at veere nyttig og
betydningsfuld.

Laues og Braggs eksperimenter blev udfart med énkrystaller.
| 1916 viste Debye og Scherrer i Géttingen, at man ogsa kan fa  »
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Figur 1. Debye-Scherrer diagram aof silicium.

rantgeninterferenser fra krystalpulvere. Et pulverdiagram opta-
get med et apparat af Debye-Scherrer-typen er vist i figur 1.
Diagrammer fra pulvere kan bruges til at identificere krystal-
linske faser, bade i én-og flerfasesystemer, hvorimod diffrak-
tion fra enkeltkrystaller normalt anvendes til at bestemme ato-
mernes placering i krystaller.

Uddannelse i og arbejde med rentgenkrystallografi
Da Tovborg begyndte at arbejde med rgntgenkrystallografi, var
der ingen undervisning
inden for omradet i
Danmark. Han uddan-
nede sig derfor ved et
studieophold i 1936
hos nobelpristageren
W. L. Bragg i Man-
chester, hvor C. A.
Beevers og H. Lipson
blev hans tutorer. |
1940 skulle han igen
have veeret i England,
men krigen gjorde det
umuligt, og i stedet tog
han til Gunnar Hagg i
Uppsala, hvilket farte
til et langvarigt samar-
bejde og venskab.

Der skal her erin-
dres om de vilkar, der
gjaldt for arbejde med
rantgenkrystallogra-
fisk strukturanalyse
i 1930’erne og indtil
1950°erne. Farst matte
man finde en passende énkrystal, hvilket i gvrigt stadig er til-
feeldet og ikke altid lige let. Derefter skulle man optage et antal
rantgendiagrammer, hvilket normalt blev gjort ved at registrere
rantgenreflekserne pa film. Derefter fulgte et mgjsommeligt ar-
bejde med at male et stort antal intensiteter af de reflekser, man
havde observeret pa diagrammer af typer som vist i figur 2.

Som regel havde man fra 10 til 50 diagrammer at udmale,
hvilket man gjorde ved visuel sammenligning med en kalibre-
ret skala. Dernast begyndte det egentlige arbejde: Beregnin-
gerne! Pa den tid var der ingen elektroniske computere. Hjem-
mecomputeren var en regnestok, og selv elektromekaniske
regnemaskiner var sjeeldenheder pa kemiske laboratorier. En
nogenlunde avanceret regnemaskine kunne koste op mod en
halv arslen for en ung videnskabelig medarbejder.

Figur 2. Enkrystaldiagram af
Weissenberg-typen.

Figur 3. “Beevers-Lipson strip” for 19xcos2-3x for x=0° til 90° med 6°
interval.
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En hovedopgave for en krystallograf var og er ogsa i dag
beregning af Fourierraekker, dvs. beregning af et udtryk som:

% (A(h)cos2rhx + B(h)sin2rhx,)

for en reekke x-veerdier, hvor A(h) og B(h) samt heltallet h er
kendte starrelser fra rentgendiagrammerne. Formalet med disse
Fourierberegninger er at danne et billede af elektrontatheden i
krystallen, dvs. at lokalisere atomernes tre rumlige koordinater,
X, Y, . Regnearbejdet gjorde man, i tiden far computeralderen,
overkommeligt ved at projicere elektrontaetheden ned pa to eller
flere planer. Derfra konstrueredes atomernes tredimensionale
koordinater.

Det er i dag sveert at forestille sig det arbejde, som krystal-
lografer stod over for i 1930°erne og et stykke ind i 1950’erne,
ja maske lengere. En summation i 2000 punkter af ovennavnte
udtryk kraever for 500 reflekser 1 mio. summationer foruden
arbejdet med at beregne de trigonometriske funktioner.

Beregningerne af A(h)cos2zhx og B(h)sin2rhx er i princip-
pet en engangsheregning, f.eks. for heltalsvaerdier af A(h) og
B(h) fra 1 til 99 og for h-veerdier fra 0 til 20. De ovennavnte
engelske fysikere, C. A. Beevers og H. Lipson, beregnede i
1935-1936 udtrykkene A(h)cos2rthx og B(h)sin2zhx i et vinkel-
interval fra 0-90°, med 6°-intervaller og trykte resultaterne pa
papstrimler. Et eksempel er vist i figur 3.

Kun det indrammede felt var trykt pa strimlerne. | eksemplet
er tallet 19 en veerdi for A(h), bogstavet C viser, at der er tale
om cosinus-veerdier, og tallet 3 er veerdien for h. Samlingen af
strimler gik under navnet Beevers-Lipson Strips. Vha. disse
kunne man spare en stor mengde tabelopslag og multiplikatio-
ner. Men beregning af elektrontetheder var stadig et stort ar-
bejde. Figur 4 viser en projektion af elektrontsetheden i form af
niveaukurver pa en plan fra Tovborgs arbejde over strukturen
af SrCl,, 2H,0

Figur 4. Figur fra Tovborgs
afhandling over SrC1,, 2H,0.

Strontium er placeret i nulpunktet, hvorom niveaulinjerne lig-
ger teettest. Chloratomet er placeret ca. midt i billedet med den
naeststarste elektrontaethed, og oxygenatomet, der har endnu
feerre elektroner, findes i den gverste del af projektionen. Hy-
drogenatomerne kunne ikke placeres.

Det fordrede en stor viljestyrke og arbejdsindsats at udfere
denne type beregninger, og kun steerkt motiverede personer var
i stand til at gennemfare dem. Tovborg var en sadan person.
Han sggte ikke de lette opgaver.

| dag er bade méleprocedurer og beregninger steerkt
automatiserede.

| arene op til 1945 lgste Tovborg krystalstrukturerne af
salthydraterne: SrCl,, 6H,0, SrCl,, 2H,0 og BaCl,, 2H,0.

Han sammenfattede resultaterne fra disse og andre struktur-
analyser i disputatsen fra 1948: Krystallinske salthydrater, en
oversigt.
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Praktiske anvendelser af rentgenkrystallografi

I samme tidsrum arbejdede han ogsa med mere praktiske an-
vendelser af rgntgenkrystallografi fra pulvere. Han viste, hvor-
dan metoden kan veere et hjeelpeveerktegj inden for mange tilsy-
neladende ikke relaterede videnskabsgrene. F.eks. fandt han, at
nyresten hos nogle patienter bestod af apatit, Ca,(PO,),(OH),
og han udfarte sammen med flere medarbejdere en raekke ront-
genundersggelser pa tandemaljer og tandsten, hvor de paviste
eksistensen af flere calciumfosfater.

Ogsa arkeeologi ngd godt af hans viden. | 1949 fandt han, at
en udblomstring af hvide krystaller pa skeletdele fra Asser Rigs
og fru Inges grave bestod af brushit, CaHPO,,2H,0. Han for-
klarede ud fra sin omfattende viden om calciumfosfater dannel-
sen af brushit som en fglge af den relative terhed, der herskede i
disse grave, kombineret med at den eneste virksomme syre var
fosforsyre.

Han hjalp ogsa det nyoprettede firma Haldor Topsge med
rantgenkrystallografiske undersggelser af katalysatorer, bl.a.
ved at benytte forbredning af linjer i et pulverdiagram til be-
stemmelse af partikelstgrrelse.

Han publicerede ogsa et rent teoretisk, grundvidenskabeligt
arbejde om dette. Den teknologiske udvikling af apparatur og
computere har medfart, at bestemmelse af partikelstarrelse ved
rantgendiffraktion i dag bruges i mange industrielle processer.

Tovborg publicerede kun et enkelt, mindre strukturarbejde
efter 1948. Han overlod strukturbestemmelser til sine mange
elever og stgttede dem gennem sin indflydelse i forskellige
fonde og andre institutioner. Rgntgenkrystallografisk struk-
turarbejde er i dag rigt repreesenteret pa de fleste danske univer-
siteter af Tovborgs elevers elever.

I 1949 blev Tovborg Niels Bjerrums efterfalger som profes-
sor ved Landbohgjskolen. Hans videnskabelige indsats var i
tiden derefter mere rettet mod landbohgjskolens kerneomrader
end hans tidligere grundvidenskabelige strukturarbejde, og han
inspirerede fortsat unge mennesker til at uddanne sig og til at
opleve gleeden ved at erhverve ny viden. Han beskeaftigede sig
bl.a. med mineralsammensatninger i forskellige jorder, sam-
mensatningen af kunstggdninger m.m.

Tovborg var i kraft af sin personlighed og integritet et oplagt
emne til besettelse af tillidsposter. Han var f.eks. medlem af
eksekutivkomiteen for International Union of Crystallography
fra 1954 til 1957. Herhjemme havde han ogsa flere faglige til-
lidsposter, en af de vigtigste var hans medlemskab af Statens
almindelige Videnskabsfond fra 1952-1960. Denne fond var en
forlgber for det senere Forskningsrad.

I 1952 blev Tovborg medlem af Videnskabernes Selskab og
i 1956 blev han indvalgt i Carlsbergfondets direktion, hvorfra
han i 1972 trak sig tilbage pga. sygdom. | Carlsbergfondet var
han ikke blot naturvidenskabens reprasentant, men ogsa le-
vende interesseret i de humanistiske omrader.

Trods et svaekket helbred forblev Tovborg aktiv inden for
bade undervisning og videnskab, indtil han som 70-arig skulle
pensioneres. Pa sin 70-arsdag fik han bl.a. overrakt et bind med
hilsner og hyldest fra en reekke tidligere elever, der nu var hans
venner og kolleger. Han fik dog intet otium. Natten efter fgd-
selsdagen den 8. februar 1981 sov han ind.

Forfatteren takker cand. scient. Ulla Vibeke Hjuler for redak-
tionel bistand.

E-mail-adresse
Svend Erik Rasmussen: ser@geo.au.dk
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... Asphaltener
raffinaderiernes cholesterol

Vi kender alle den sidste rest fra petroleumsindustrien dette
sorte fluidum asfalt, beg, eller hvad man nu kalder det. Det har i
det store og hele ikke haft andre anvendelse end som vejbelag-
ning; men efterhdnden som lettere petroleumsprodukter bliver
en mangelvare, stiger interessen for at omdanne denne sorte
rest, som bestér af noget, man har kaldt asphaltener, til lettere

olier. Den findes ogsa naturligt i store maengder i oliesand i
USA og Canada. Viscositeten af rdolie afhanger eksponen-
tielt af indholdet af asphaltener, de har derfor en tendens til at
stoppe rgrene i olieindustrien, heraf navnet raffinaderiernes
cholesterol. P4 samme made stopper de revner i underjordiske
oliefgrende klipper, s& man ikke kan fa olien op. Man har hidtil
vidst meget lidt om deres kemiske sammensetning; men har nu
fra massespektrometriske undersggelser faet et starre kendskab
til dem. De har en molekylveegt pa op til omkring 10.000 og
bestar af forbindelser af de ovenfor viste typer.

Carl Th.

1. Digging into Asphaltenes, Chemical and Egineering News, 21 September
2009, side 12.
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