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INFRAÈERVENÁ A RAMANOVA SPEKTROSKOPIE – CO NÁM MOHOU VIBRACE
ØÍCI O (BIO)MOLEKULÁCH

V. Baumruk

Univerzita Karlova v Praze, Matematicko-fyzikální fakulta, Fyzikální ústav UK, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

Objasnìní struktury biologických makromolekul a vztahu
mezi jejich strukturou a funkcí patøí mezi jeden z hlavních
úkolù biofyziky a molekulární biologie. Na mono krys -
talické vzorky lze aplikovat metody rentgenové strukturní
analýzy, zatímco pro øešení struktury v roztoku (s urèitým
omezením daným velikostí studované molekuly) metody
nukleární magnetické rezonance (NMR). Avšak pro
pochopení mechanismù na molekulární úrovni je nutná
rovnìž detailní znalost mezimolekulárních interakcí
(napøík lad systému vodíkových vazeb, nábojového rozlo -
žení atp.), kterou v øadì pøípadù nelze jednoznaènì odvodit 
ze známé tøídimenzionální struktury biopolymerù. Proto
pro øešení mnoha problémù vztahu struktury a funkce
nutnì potøebujeme další experimentální metody posky tu -
jící jedineènou a komplementární informaci o zkoumaném
systému. Právì v této oblasti nacházejí široké uplatnìní
metody vibraèní spektroskopie: infraèervená (IÈ) spek tro -
skopie a Ramanùv rozptyl. Jsou založeny na dvou fyzi -
kálnì rozdílných jevech (absorpci respektive rozptylu),
obì však umožòují studovat pøechody mezi vibraè ními
stavy molekul v základním elektronovém stavu. Jejich spo -
leè ným rysem je nedestruktivnost, hlavním pøínosem
potom možnost získání pomìrnì detailní strukturní infor -
mace, která je èasto jinými metodami obtížnì zjis titelná.
Tyto metody lze použít na vzorky plynné, kapalné i pevné;
mohou to být roztoky, suspenze, gely, tenké vrstvy, vlákna
a monokrystalické, práškové èi amorfní vzorky. Data
získaná na vzorku v daném morfologickém stavu jsou
pøeno sitelná na stejný vzorek v jiném morfologickém
stavu. 

Metody vibraèní spektroskopie umožòují studovat
biologické látky v jejich pøirozeném prostøedí, tedy ve
vodných roztocích, sledovat nejen zmìny struktury vyvo -
lané zmìnou fyzikálnì-chemických parametrù (napøíklad
zmìnou pH, iontové síly, teploty, vlhkosti ...), ale i
dynamiku strukturních pøechodù. Ve srovnání s fluo res -
cencí (~10-9 s) a nukleární magnetickou rezonancí (~10-6 s)
probíhají jak Ramanùv rozptyl tak i IÈ absorpce ve velmi
krátké èasové škále (~10-15 s). Vibraèní spektroskopie je
tedy vhodnou metodou studia dynamiky biologických
procesù. V pøípadì konformaènì flexibilních molekul
mùže vibraèní spektroskopie rozlišit konformace, jež jsou
stabilní z hlediska èasové škály vibraèních pohybù. Na
rozdíl od NMR, kde díky pomalejší èasové škále (v
porovnání s konformaèní konverzí) mùže ve spektru dojít k 
vyrušení strukturních rysù, je vibraèní spektrum váženým
prùmìrem spekter jednotlivých konfor merù.

Pokud jde o výbìrová pravidla, vibrace indukující zmì -
nu dipólového momentu molekuly se projeví v IÈ spek -
trech, zatímco vibrace indukující zmìnu polari zo va telnosti 
molekuly se projeví v Ramanových spektrech. Díky
rozdílným výbìrovým pravidlùm jsou Ramanova a IÈ

spektroskopie do jisté míry komplementární – nìkteré
vibrace mohou být aktivní v obou tìchto metodách, nìkteré 
jen v jedné z nich a nìkteré mohou být v obou neaktivní.
Plná komplementarita nastává u støedovì symetrických
molekul, kdy vibrace symetrické vùèi støedu inverze jsou
aktivní v Ramanových a vibrace antisymetrické vùèi støedu 
inverze jsou aktivní v IÈ spektrech.

Pásy ve vibraèním spektru lze v pøeneseném slova
smyslu chápat jako jakýsi unikátní “otisk” molekuly (právì 
proto patøí vibraèní spektroskopie mezi široce využívané
analytické metody). Pro malé až støední molekuly lze
provést pøiøazení spektrálních pásù normálním vibracím na 
základì modelových výpoètù spekter a• už na fenome -
nologické (øešení inverzního vibraèního problému) èi ab
in itio úrovni. Pøi dobré shodì vypoèteného spektra s expe -
rimentálními daty potom získáváme základní infor maci o
rov novážné konfiguraci jader a o silových polích. U složi -
tých molekul však takové pøímé pøiøazení není prove -
ditelné a tudíž ani není možná pøímá strukturní interpretace
vibraèního spektra. Strukturní interpretace vibraèních
spekter biomolekul je založena na tzv. konformaèních
markerech, to jest spektrálních pásech, které jsou jedno -
znaènì pøiøazeny urèité molekulární struktuøe stanovené
nezávislou metodou. Zdrojem referen èní struk turní infor -
ma ce pro stanovení korelace mezi spektrálními a struk -
turními rysy jsou zpravidla krystalo gra fická èi NMR data.
Protože každý pás ve vibraèním spektru odpovídá vibracím 
urèité skupiny atomù (tzv. normální vibraci) s dobøe
definovanými geometrickými charak teris ti ka mi (délka
vazeb, úhly vazeb, …), mùže správnì pøiøazený pás sloužit
jako jednoznaèný indikátor odpovídajícího struk turního
rysu. Interpretace vibraèních spekter bio poly merù by
samozøejmì nebyla možná bez detailní interpretace spekter 
jejich složek.

Vibraèní optická aktivita (VOA, vibraèní spekt ros -
kopie pracující s kruhovì polarizovaným svìtlem) v sobì
spojuje stereochemickou citlivost konvenèní (UV-VIS èili
elektro nové) optické aktivity s vyšším rozlišením a tudíž i
bohatším strukturním obsahem a konformaèní citlivostí
vibraèní spek troskopie. Podobnì jako vibraèní spek tros -
kopie, zahr nuje i vibraèní optická aktivita dvì samostatné a 
do znaèné míry komplementární metody – vibraèní cirku -
lár ní dichroismus (VCD) a Ramanovu optickou aktivitu
(ROA). Je to ve své podstatì technika diferenèní spek tros -
kopie, kdy mìøíme rozdíl v odezvì chirální molekuly vùèi
levo- a pravotoèivì kruhovì polari zo va né mu záøení.
Výsledkem mìøení VOA jsou vždy dvì spektra – vlastní
VOA (tedy diferenèní) spektrum a zdrojové vibraèní
spektrum. Citlivost vibraèní optické aktivity k zrcadlovì
symet rickým vztahùm mezi enantiomery chirálních mole -
kul je zdrojem její pozoru hodné schopnosti speci fi ko vat
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absolutní stereo chemické vlastnosti chirálních molekul
v roztoku.

Jak infraèervená spektroskopie tak i Ramanùv rozptyl
mají své pøednosti i nedostatky, ale kombinace obou dává

experimentátorovi do rukou dostateènì mocný nástroj
pomáhající øešit úkoly stojící pøed molekulární biologií,
biofyzikou a biochemií.

L10

NMR KRYSTALOGRAFIE: STUDIUM STRUKTURY MATERIÁLÙ POMOCÍ
MODERNÍCH NMR METOD

J. Brus

Ústav makromolekulární chemie AV ÈR, Heyrovského nám. 2, 162 06 Praha 6 – Petøiny 

NMR spektroskopie pevného stavu je v souèasné dobì
rychle se vyvíjející oblast strukturní analýzy. Nedávný
rozvoj nových metodik a základních elektronických
souèástí NMR spektrometrù vedl k tomu, že dosažené
rozlišení a selektivita NMR experimentù v pevné fázi
umožòuje velmi pøesnì popisovat strukturu a vnitøní
pohyblivost širokého spektra látek a systémù (od velice
tvrdých a rigidních skel, organických i anorganických
krystalù, pøes syntetické polymery až po velice mìkké a
pohyblivé gely polypeptidù èi proteinù). Díky tomu je
možné popsat strukturu a tøí-dimenzionální uspoøádání i u
takových látek, které jen velmi neochotnì poskytují
krystaly vhodné k rtg. difrakci. Navíc je øada NMR
parametrù citlivá na rychlost a amplitudu vnitøních
pohybù, a tak právì NMR spektroskopie pevného stavu
podává komplexní informace o vnitøní struktuøe a
uspoøádání hmoty. Proto mùžeme NMR spektroskopii
pevného stavu smìle považovat za metodu komple -
mentární k rentgenové difrakci. Cílem NMR spekt -
roskopikù, ale není zcela nahradit difrakèní techniky, ale
pøedevším doplnit chybìjící údaje k úplnému popisu
struktury a dynamiky krystalických a vysoce organizo -
vaných systémù. Pøestože NMR spektroskopie pevného
stavu tedy není alternativou difrakèním technikám pøi
urèování úplné tøídimenzionální struktury a uspoøádání
molekul v krystalických materiálech, poskytuje tato

metoda významné krystalografické informace. Nejen díky
tomu se tak NMR spektroskopie pevného stavu stala
významnou souèástí charakterizace farmaceuticky
aktivních substancí a od roku 1997 je doporuèována i

 

 

Obr. 1. NMR mag net.

Obr. 2. 13C CP/MAS NMR spektra dvou krystalových forem identické slouèeniny.
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hlavním regulátorem trhu - FDA (Food and Drug Ad min is -
tra tion) [1]. 

Aplikovatelnost této metody ve farmacii je však
podmínìna možností poskytovat požadované informace
v relativnì krátkém èase a možností analyzovat látky v pøi -
rozeném izotopickém zastoupení. Z toho plyne, že
základním nositelem strukturních informací je pøedevším
chemický posun. Ten velice citlivì reaguje i na nepatrné
zmìny v rozložení hustoty elektronù v okolí detekovaných
jader. Proto je prvním krokem pøi urèování strukturních
parametrù mìøení chemického posunu rozlièných jader
(1H, 13C, 19F, 15N, 31P) a nalezení základních vztahù a
zákonitostí mezi tímto parametrem a strukturou hmoty.
V tom nejjednodušším pøiblížení NMR chemic ký posun
slouží k rozlišení a identifikaci jednotlivých polymorfù,
solva tomorfù, èi hydrátù. Zajímavou možností je také
schopnost identifikace neste chio metric kých hydrátù a lo -
ka lizace molekul vody v krystalových kanálech. Mìøení
anizotropie chemického posunu (CSA) pak mùže podat
cenné informace o koordinaci nìkterých tìžkých atomù.
V neposlední øadì pak analýza NMR spekter krystalických
látek mùže vést k získání takových parametrù jako je
urèení krystalografické asymetrické jednotky nebo pros -
torové grupy. Tyto informace spolu s pochopením povahy
vodíkových vazeb poutající molekuly do tøídimenzionální
struktury a lokalizace odpovídajícího vodíkového atomu
následnì umožní získat významná geometrická omezení.
Na rozdíl od difrakèních technik dokáže NMR spek tro -
skopie velmi pøesnì lokalizovat pozici vodíkových atomù.

To potom vede k podstatnì snadnìjší interpretaci pøe -
devším rtg. práškových dat a rekonstrukci a optimalizaci
úplné 3D struktury. NMR spektroskopie také významnì
pøispívá k rozlišení a výzkumu statického èi dynamického
neus poøádání krysta lo vé struktury a nedávno rozvinuté
tech niky umožòují pomìr nì pøesnì popsat geometrii nebo
amplitudu lokálních segmentálních pohybù, jejichž kore -

laèní èas je kratší než 40 ms.
NMR spektroskopie pevného stavu se v souèasné dobì

ale již stala natolik výkonnou sondou do elektronového
okolí daného jádra, že její jedineèná selektivita, umožòuje
za jistých podmínek pøesnì stanovit mezijaderné vzdá le -
nosti až do 5 C.  Faktem ale je, že v pøirozeném izoto pic -
kém zastoupení mùžeme mìøit pouze takové meziatomové
vzdálenosti, kdy alespoò jedním z partnerù je izotop
s vysokým pøírodním zastoupením. To jsou pøedevším
jádra 1H, 19F nebo 31P. A tak nejèastìji mìøíme mezi -
atomové vzdálenosti 1H-1H, 1H-13C, 1H-15N, 31P-13C atp.
Podstatou použitých expe rimen tál ních postupù je pøesné
mìøení vybraných jaderných dipolárních inter akcí, ve
kterých jsou hledané struk turní informace uloženy. To
vyžaduje nalezení speciálních podmínek a provedení více-
dimen zio nálních expe rimentù (tøí až ètyø- dimen zionálních, 
viz. Obr. 3), které umožní selektivní detekci dipolárních
spekter pro jednotlivé efektivnì „izolované“ spinové páry. 

Z analýzy a simulace dipolárních spekter (viz. Obr. 4)
pak lze získat poža do vané strukturní parametry a z tìch
nakonec urèit konformaci a strukturu systémù s vysokým
stupnìm uspoøádání. Pøesnost mìøení meziatomých

Obr. 3. 3D pulzní sekvence pro mìøení 1H-13C meziatomových vzdáleností.

Obr. 4. 2D 1H-13C korelaèní dipolární spektrum indikující jednotlivé atomové páry.
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vzdáleností je ± 2 pm pro vzdálenosti do
200 pm a ± 5 pm pro délky do 400 pm.
Úplné vyøešení 3D struktury a konformace 
molekul v pevné fázi, ale zdaleka není
rutinní technikou. Naopak vyžaduje maxi -
mální možnou selektivitu a rozlišení,
potlaèení nežádoucích kohe rencí pøi
zacho vání vysoké úèinnosti excitace
(„recouplingu“) dipolárních interakcí a co
možná nejmenší èasovou nároènost.

[1] Q6a Spec i fi ca tions: Test Pro ce dures and
Ac cep tance Cri te ria for New Drug Sub -
stance and New Drug Prod ucts: Chem i -
cal Sub stance, U.S. Goverment Federal
Reg is ter 1997, 62(227) 62890-62910.

[2] J. Brus, A. Jegorov, J. Phys. Chem. A.,
108 (2004) 3955-3964.

L11

NEUTRON INELASTIC SCATTERING

Jiøí Kulda 

Institut Laue-Langevin, BP 156, 38042 Grenoble Cedex, France

His tor i cally, neu tron in elas tic scat ter ing stud ies us ing
three-axis spec trom e ters (TAS) are syn on y mous of mea -
sur ing dis per sion re la tions of el e men tary ex ci ta tions in
crys tal line sol ids. At pres ent such kind of ex per i ments
yields more and more place to stud ies of other ob jects like
con tin uum modes in low-di men sional quan tum spin sys -
tems or fluc tu a tions re lated to or der ing pro cesses, both on
short and long ranges. Al though other ex per i men tal tech -
niques (NMR, muon spin ro ta tion) can pro vide valu able in -
for ma tion on the same sys tems, neu tron in elas tic scat ter ing 
re mains the method yield ing the most com plete in for ma -
tion on the role of space and time cor re la tions and their in -
ter play in the be hav iour of con densed mat ter sys tems.
More over, neu trons cou ple with com pa ra ble strength to
both the struc tural and mag netic de grees of free dom and
the two scat ter ing com po nents can be quite cleanly sep a -
rated us ing po lar ized neu tron tech niques. Fi nally, the low
ab sorp tion of neu trons fa cil i tates the work at ex treme sam -
ple en vi ron ment con di tions.

Among re lated spec tro scopic tech niques, pro vid ing a
di rect in for ma tion on fre quen cies of in di vid ual ex ci ta tion

modes, the op ti cal meth ods (Raman and in fra red spec tros -
copy), al though eas ily ac ces si ble in a lab o ra tory, are lim -
ited to the in ves ti ga tions of the im me di ate vi cin ity of the
or i gin of re cip ro cal space be cause of the tiny pho ton mo -
men tum and hence do not pro vide di rect in sight into the
space cor re la tion as pects. More over, they are sub ject to
rather re stric tive se lec tion rules, a pri ori ex clud ing the
stud ies of cer tain ex ci ta tion modes. The X-ray in elas tic
scat ter ing, de vel oped in the last de cade at the third gen er a -
tion syn chro tron ra di a tion sources, pro vides, sim i larly to
neu tron scat ter ing, the in for ma tion on ex ci ta tion spec tra at
any lo ca tion through out the whole Brillouin zone. The
com par i son be tween the two tech niques fol lows the gen -
eral pat tern of com ple men tary use and com pe ti tion be -
tween neu tron and X-ray scat ter ing tech niques, whose
most im por tant el e ment is the existence of neutron
magnetic scattering, which does not have a direct
equivalent with X-rays in this context.
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Obr. 5. Struktura simavastatinu a zmìøené meziatomové vzdálenosti [2].
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A NEW APPROACH TO X-RAY HOLOGRAPHY WITH ATOMIC RESOLUTION

M. Kopecký1, J. Fábry1, J. Kub1, E. Busetto2, and A. Lausi2

1Institute of Physics, Academy of Sciences of the Czech Republic, Na Slovance 2, 182 21 Prague 8, 
Czech Republic

2Sincrotrone Trieste, S. S. 14 – km 163.5 in Area Science Park, 34012 Basovizza – Trieste, Italy

One of prom is ing tools for stud ies of sam ples with per -
turbed translational pe ri od ic ity or even with out it (like
“bad” crys tals, small clus ters of at oms and mol e cules, or
even sin gle vi ruses, pro teins etc.) is a method of x-ray flu o -
res cence ho log ra phy (XFH) with atomic res o lu tion [1-3],
which al lows di rect im ag ing of close neighbourhood of a
se lected atom. How ever, mostly dem on stra tion ho log ra phy 
ex per i ments on known and very sim ple in or ganic sam ples
have been car ried out so far be cause of prac ti cal dif fi cul ties 
[3] of this tech nique.

There fore, we have pro posed the method of x-ray dif -
fuse scat ter ing ho log ra phy (XDSH) [4,5], which over -
comes most prob lems in her ent to XFH. Namely, we have
shown that anom a lous x-ray dif fuse scat ter ing pat tern
(Fig. 1) is, in fact, a ho lo gram pro vid ing full in for ma tion on 
lo cal en vi ron ment of an anom a lous scat terer (Fig. 2). Com -
pared to stan dard x-ray flu o res cence ho log ra phy, these ho -
lo grams pro vide fol low ing cru cial ad van tages: (i) The
anom a lous sig nal (and ho lo gram) in ten sity of 1-10% with
re spect to the back ground can be achieved by choos ing a
suit able pair of en er gies close to the ab sorp tion edge. It
means im prove ment by more than one or der of mag ni tude
com pared to the sig nal of XFH. (ii) The prob lem of vir tual
at oms does not ex ist in the case of centrosymmetric struc -
tures. Vir tual im ages of at oms in non-centrosymmetric
struc tures can be re moved by re cord ing an ad di tional dif -
fuse scat ter ing pat tern us ing the re verse di rec tion of the in -
ci dent beam. (iii)  Mea sured ho lo grams of crys tal line

sam ples are not over lapped by nu mer ous Kossel lines.
(iv) The ex per i ment is very sim ple and fast. Dif fuse scat ter -
ing pat terns can be col lected on a large po si tion-sen si tive
de tec tor in short ex po sures. 

[1] A. Szöke in Short Wave length Co her ent Ra di a tion: Gen er a -
tion and Ap pli ca tion, ed ited by Att wood, D. T. & Boker, J.
(Amer i can In sti tute of Phys ics, New York, 1986). p. 361.

[2]  M. Tegze & G. Faigel, Na ture, 380 (1996) 49.

[3]  G. Faigel & M. Tegze, Rep. Prog. Phys., 62 (1999) 355 and 
ref er ences therein.[4]  M. Kopecký, J. Appl. Cryst., 37
(2004) 711.

[5]  M. Kopecký, J. Fábry, J. Kub, E. Busetto & A. Lausi, Appl.
Phys. Lett. (sub mit ted).

Fig. 2.  Ho lo graphic re con struc tion of Rb and Cl at oms in the
plane par al lel to the (001) crys tal lo graphic plane at z  = 0.

Fig. 1  The ho lo gram ob tained as a dif fer ence of dif fuse scat ter -
ing pat terns re corded at en er gies of 15.060 keV and 15.120 keV.

http://slovnik.seznam.cz/sl.fcgi?src_trg=en_cz&len=30&word=neighbourhood


Ó Krystalografická spoleènost

Materials Structure, vol. 12,  no. 2 (2005)       123

L13

DIFRAKÈNÍ ZOBRAZENÍ JEDNÉ ÈÁSTICE

R. Kužel

Univerzita Karlova v Praze, Matematicko-fyzikální fakulta, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

V poslední dobì se zaèínají velké nadìje vkládat do zobra -
zení pomocí difrakce na jedné èástici - sin gle-par ti cle
diffraction (soubor referencí viz. [1]). Idea 3D zobrazení
molekul a èástic je fascinující. 

Z hlediska optiky stojí vše na rozdílu difrakèního
obrazu periodické struktury tvoøené ostrými braggovskými 
maximy a difrakèního obrazu jedné èástice, kde cenná
infor mace je i v oblasti mezi maximy. V takovém pøípadì
mùžeme obraz pøevzorkovat (oversampling), namìøit v
intervalu jemnìjším než je tzv. Nyquistova frekvence
(pøevrácená hodnota velikosti èástice). Odpovídá to
vlastnì tomu, že kromì vlastní èástice uvažujeme oblast
vìtší, i když s nulovou hustotou. Tím zpùsobem pak pøeko -
náme známý fázový problém. Pøevzorkování by mìlo být
vìtší než 2. Nutnou podmínkou je také použití kohe ren -
tního záøení.

Fázový problém pak mùžeme øešit iteraènì. Zmìøené
intenzity kombinujeme s nahodilým výbìrem fází, prove -
deme inverzní Fourierovu transformaci, dostaneme
elektro novou hustotu, zahrneme oblast s nulovou hustotou, 
spoè teme v další ietraci obraz, atd. Na simulovaných
datech vìtšinou staèí pro dobrou rekonstrukci obrazu
kolem 400 iterací. Pro složitìjší objekty (makro mole kuly)
pak  nìkolik tisíc iterací. 

Dosud se pozornost soustøeïuje zejména na studium
nanoèástic, magnetických domén a makromolekul.
Studovány byly obrazy zlatých nanoèástic [2, 3] a
zobrazena bakterie Esch e richia coli [4]. Zobrazení
makromolekul je zatím ve fázi simulací. Zásadním problé -
mem je radiaèní destrukce molekul. Obraz je tøeba získat
døíve než k dojde k totálnímu znièení. Simulace ukazují, že
je tøeba øádu jednotek femtosekund, tzn. extrémnì silných
a krátkých pulsù koherentního záøení. Takové by mìl být
schopen generovat la ser na volných elektronech (free-elec -

tron la ser). Odha duje se, že první 3D obrazy molekul by
mohly být zís kány kolem roku 2008 [5, 6].

Metodì sin gle-par ti cle dif frac tion je na nadcházejícím
svìtovém kongresu IUCr ve Florencii vìnována nejen
plenární pøednáška, ale i celá sekce.
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Obr. 2. Rekonstrukce nanoèástice Ag (vlevo) z difrakèních
obrazù (vpravo). Pøevzato od autorù [2, 3].Obr. 1. Nanoèástice Au a její difrakèní obraz. Pøevzato od autorù

[2, 3].
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THE USE OF 3D STEREOSCOPIC TECHNIQUES FOR STRUCTURAL DATA
VISUALIZATION

M. Hušák, J. Rohlíèek 

Department of Solid State Chemistry, Institute of Chemical Technology Prague, Technická 5, CZ 166 28
Prague

The use of dif fer ent 3D ste reo scopic meth ods for vi su al iza -
tion data from struc tural-bi ol ogy area was al ready dis -
cussed in fol low ing ar ti cle [1]. The same meth ods are
suit able for better un der stand ing of struc ture of small or -
ganic and in or ganic mol e cules as well.

Ste reo scopic vi su al iza tion can gen er ally help with fol -
low ing tasks: better man ual in ter pre ta tion of elec tron-den -
sity maps, better un der stand ing of struc ture-ac tiv ity
re la tions or it can serve as at trac tive form of data and re -
sults pre sen ta tion.

The key prin ci ple of 3D ste reo scopic vi su al iza tion is to
show to dif fer ent hu man eye dif fer ent im age. In such sit u a -
tion the ob server will see the ob ject rely in 3D space, not as
a flat 2D ob ject. There ex ist sev eral tech ni cal meth ods suit -
able for this pur pose: ac tive ste reo scopic vi su al iza tion
based on CRT or DLP de vices and so cooled shut ter
glasses, pro jec tion based on po lar ized light or vi su al iza tion 
based on a spe cial mon i tor emit ting dif fer ent view in dif -
fer ent di rec tion. Il lus tra tive de scrip tion of the men tioned
meth ods could be found here [2].

In ad di tion to a spe cial HW, it is nec es sary to have soft -
ware sup port ing some of the men tioned ste reo scopic vi su -

al iza tion. Such sup port I usu ally done through stan dard
OpenGL ste reo scopic com mands giv ing au to mat i cally out -
put for dif fer ent vi su al iza tion meth ods men tioned above.
From com mer cial codes the ste reo sup port is build in DS
Viewer Pro [3]. The code sup ports vi su al iza tion of both big 
bi o log i cally in ter est ing mol e cules, small or ganic mol e -
cules or in or ganic struc tures. MCE code (de vel oped by us)
is an ex am ple of freely avail able pro gram with full ste reo -
scopic out put sup port [4]. The lat est MCE ver sion can
show by ste reo scopic meth ods not only mol e cules, but also
the big ger part of the crys tals gen er ated by sym me try op er -
a tions, elec tron den sity maps as well as other force field
maps.

 

1. M. Hušák, Ma te ri als Struc ture, 12 (2005) 16.

2. GALI-3D com pany www:
http://www.gali-3d.com/en/techno/techno.php

3. Accelrys com pany www: http://www.accelrys.com/

4. M. Hušák, B. Kratochvíl, J. Appl. Crys., 36 (2003) 1104.

L15

STUDIUM TLUSTÝCH TENKÝCH VRSTEV

Milan Dopita
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Polykrystalické vrstvy v dnešní dobì hrají zásadní roli
v celé øadì technických a prùmyslových aplikací. Mezi
jejich na první pohled evidentní benefity zejména patøí
možnost kombinace daného substrátu s vhodnou tenkou
vrstvou, tak aby došlo k vylepšení požadovaných
vlastností výrobku (napøíklad kombinace vysoce tvrdých
vrstev s pevným a houževnatým substrátem – v pøípadì
rozlièných øezných a obrábìcích nástrojù, kombinace
klasických materiálù (napøíklad železa) s chemicky
odolnými vrstvami), veliké ekonomické úspory vzniklé
mnohem vyšší životností takových výrobkù, a jasné úspory 
plynoucí z faktu, že požadované vlastnosti má daný
výrobek i v pøípadì, že vrstva je velmi tenká (v porovnání
s pøípadem, kdy by celý výrobek byl vyroben z materiálu
této tenké vrstvy).

Za zmínku také stojí možná „laditelnost“ vlastností
tenké vrstvy v závislosti na fyzikálních a chemických para -
metrech pøípravy této vrstvy.

Obsahem této práce je studium, optimalizace a vývoj
korozivnì odolných „tlustých tenkých“ vrstev (tlouš•ka

vrstev jsou øádovì stovky mikrometrù) – tzn. vrstev nemì -
nících svoje vlastnosti (a chránících materiál substrátu)
v rozlièných korozivních prostøedích (zejména vrstev
odolných vùèi KCl, K2SO4, ZnSO4, PbCl2, ZnCl2). Ideál -
ními materiály pro vrstvy tìchto vlastností jsou vrstvy
vytvoøené ze slouèenin niklu. Nikl krystalizuje v kubické

Obr. 1. SEM obrázek výchozího materiálu.
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