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XRD pro grams are based on dy nam i cal dif frac tion the -
ory tak ing into ac count the two-beam ap prox i ma tion with
ex act dis per sion sur face of the 4th or der. There fore, this ap -
proach does not suf fer from tan gen tial er rors that oc cur
usu ally in a stan dard for mu la tion of the two-beam ap prox i -
ma tion with the sim pli fied dis per sion sur face of the 2nd or -
der. The pro grams cal cu late the in ten sity dif fracted from an 
ar bi trary ideal pseudomorph sin gle-crys tal line superlattice, 
which does not con tain mis fit dis lo ca tions or other struc -
ture de fects. The scat ter ing ge om e try is gen eral, i.e. the
pro grams are not re stricted to coplanar scat ter ing and they
can cal cu late the dif frac tion in any non-coplanar ar range -
ment (in clud ing graz ing-in ci dence ge om e try).

Com pared to stan dard soft ware avail able com mer cially 
or on internet, the pro grams in clude the fol low ing new fea -
tures:

In XRR: cor re la tion of rough ness pro files of dif fer ent
in ter faces giv ing rise to res o nant-dif fuse phe nom ena in re -
cip ro cal space. The cor re la tion of the rough ness can de -

pend on the space fre quency of the rough ness pro file; this
prop erty fol lows from the mech a nism of the multilayer
growth.

In GISAXS: the pro grams in clude var i ous three-di men -
sional dis tri bu tions of the scat ter ing cen ters.

In XRD: Ex act dis per sion sur face of the 4th or der makes 
it pos si ble to cal cu late the dif fracted in ten sity in any
non-coplanar scat ter ing ge om e try.

The pro grams use Matlab, es pe cially its unique ma trix
ma nip u la tion ca pa bil ity, so that the cal cu la tion speed is
com pa ra ble to For tran or C++. The pro grams are not writ -
ten in a user-friendly style but they are com mented in the
pro gram head, so that their ap pli ca tion is not com pli cated.
The pro grams are avail able on re quest from the au thor of
this talk.

1. U. Pietsch, V. Holý, and T. Baumbach, High-Res o lu tion
X-Ray Scat ter ing From Thin Films to Lat eral
Nanostructures, Springer-Verlag Berlin, Hei del berg, New
York 2004.
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NEURÈITOST VÝSLEDKÙ MÌØENÍ

J. Fiala

Nové technologie - výzkumné centrum, Západoèeská universita, Universitní 8, 30614 Plzeò

Výsledek mìøení závisí na souboru podmínek, které to
mìøení definují. Realisace tohoto souboru však nemusí
vést k jednoznaènému výsledku a také výsledky opako -
vaných realisací mohou být rùzné. To znamená, že vedle
podchycených základních podmínek je výsledek mìøení
závislý na dalších, nepodchycených NÁHOD NÝCH èini -
telích. Je to situace, kterou popisuje král Šala moun v 11.
verši 9. kapitoly knihy Kazatel slovy „ nezáleží bìh na
rychlých, ani boj na udatných, nýbrž ani živnost na
moudrých, ani bohatství na opatrných, ale podlé èasu a
pøíhody (rozumìj NÁHODY) pøihází se všechnìm“.
V tomto smyslu jsou výsledky mìøení obecnì neurèité. 

Snad první, kdo si naléhavì uvìdomil to, že výsled -
ky mìøení jsou obecnì neurèité, byl Thomas Simpson,
který ve svém „dopisu“ uveøejnìném r. 1755 ve Phil.Trans. 
Roy.Soc.49, part I, pp.88-93 doporuèuje, aby se v pøípadì
že mìøení bylo opakováno nìkolikrát, braly v úvahu
všechny výsledky a ne jenom ty, které se zdají být „dobré“.
A dále navrhuje, aby se jako „nejlepší apro ximace“ mìøené 
velièiny  bral prùmìr všech zmìøených výsledkù. Dalšími
nejdùležitìjšími momenty vývoje teoretického poznání
v oblasti neurèitosti výsledkù mìøení byla Gaussova
publikace „Theoria motus“, vydaná r.1809 v Hamburgu a
kniha „Grundzüge der Wahr schein lich keitsrechnung“ od
G.H.L.Hagena, která vyšla v Berlínì r.1837. S hlediska
praktického pak mìl pro podporu bádání v této oblasti
zásadní význam horeèný rozvoj metrologie nastartovaný
Velkou paøížskou revolucí r.1789. Zaèala se rozvíjet teorie

pravdìpodobnosti. To je matematická disciplina, zabý -
vající se modelováním procesù ovlivnì ných množ stvím
drobných, ne úplnì zjistitelných nebo vùbec nezjis titel -
ných èinitelù. A na základì známého pravdì podobnostního 
modelu dedukující (pøedpovídající) budoucí prùbìh
pøíslušného procesu. A vedle toho inferen èní statistika
(statistická indukce), která na základì zjištì ných dat navr -
huje (konstruuje, odhaduje) matematický model (paramet -
ry matematického modelu) jevu (procesu) tak, aby se
zjištìná (zmìøená) data vysvìtlila.

V pøíspìvku budou diskutovány základní pojmy a
kon cep ce teorie pravdìpodobnosti (náhodné velièiny,
jejich charakteristiky a rozdìlení a nìkteré limitní vìty) a
statis tická indukce (teorie odhadu a testování hypotez). Na
závìr pak práce statistika M. Romanowského, který expe -
rimentálnì i teoreticky dokázal, že Gaussovo rozdì lení
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není „normální“ [ M.Romanowski: “Ran dom Er rors in Ob -
ser va tions and the In flu ence of Mod u la tion on their Dis tri -
bu tion“, Verlag Konrad Wittwer, Stuttgart 1979]. Což je
další  (a málo známý) pøíspìvek k neurèitosti výsledkù
mìøení, tak jak jsou tradiènì presentovány ve formì
intervalù spolehlivosti pro parametry normálního rozdì -
lení.
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NEUTRON DIFFUSE SCATTERING AND ITS APPLICATION TO STUDIES OF
DISORDER IN SOLIDS

J. Kulda

Institut Laue-Langevin, BP 156, 380042 Grenoble Cedex, France
kulda@ill.eu

Sim i larly to its X-ray an a logue the dif fuse in ten sity of neu -
trons ob served be tween the Bragg spots car ries in for ma -
tion on lo cal de par tures from per fect pe ri od ic ity of the
crys tal lat tice.  Due to the gen eral draw back of  the neu tron
scat ter ing tech niques - the lack of neu tron sources with
bright ness com pa ra ble at least to  pres ent-day X-ray lab o -
ra tory sources - it can only be ob served with rel a tively
bulky sam ples and re laxed beam col li mations, which pre -
vent to achieve high mo men tum res o lu tion. As a re sult it is
vir tu ally im pos si ble to col lect re li able dif fuse scat ter ing in -
ten si ties closer than  1-10 x 10-2 C-1 to a Bragg spot. This
lim its the field of view to cor re la tions rang ing over just a
few unit cells and pushes the fo cus of the tech nique from
in ves ti ga tions of sub tle ef fects re lated to lat tice de fects, as
is of ten the case with X-rays, to stud ies of short-range or der 
and of the or der ing pro cesses.

On the other hand, in these do mains the gen eral fea tures 
of neu tron scat ter ing like

• low ab sorp tion
  com pa ra ble con tri bu tions from both light and heavy 

        atoms
   straight for ward sep a ra tion of the elas tic and in elas tic 

        re sponse
• mag netic scat ter ing chan nel, which can be sep a rated 

        by po lar iza tion anal y sis
  can rep re sent sub stan tial ad van tages. 

In re cent years dif fuse scat ter ing stud ies [1] of mag -
netic sys tems ex hib it ing novel types of mag netic or der
have pro duced a con sid er able im pact un cov er ing new
types of nanoscale top o log i cal or der in sys tems like frus -
trated antiferromagnets, con sid ered as dis or dered to clas si -
cal cri te ria [2]. 

An other fo cus of in ter est in the last de cade rep re sent
the in ves ti ga tions of relaxor ferro elec tric, where “chem i cal 
frus tra tion” (im pos si bil ity to reg u larly dis trib ute at oms of
so lu tion com po nents onto a perovskite lat tice) pre vents the  
long-range ferro elec tric or der ing [3]. Here ef fects of true
chem i cal (dis)or der superpose with strong dis tor tions of
the ini tially cu bic perovskite lat tice and call for com plex
mo lec u lar dy nam ics simmulations to re pro duce the ex -
tremely rich dif fuse scat ter ing re sponse [4].

1.  T. Fen nell, P.P. Deen, A.R. Wildes, K. Schmalzl, D.
Prabhakaran, A.T. Boothroyd, R.J. Aldus, D.F.
McMorrow, S.T. Bramwell,  Sci ence, 326, (2009), 415.

 2. H.B. Braun, Ad vances in Phys ics, 61, (2012), 1.

3. R.A. Cow ley, S.N. Gvasaliya, S.G. Lushnikov, B. Roessli,  
G.M. Rotaru, Ad vances in Phys ics 60, (2011), 229.

4. M. Pasciak, T.R. Welberry, J. Kulda, M. Kempa, J. Hlinka, 
Phys. Rev. B, (2012), ac cepted.
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STRUKTURA VE TØECH I VÍCE DIMENZÍCH 

V. Petøíèek a M. Dušek

Fyzikální ústav AVÈR v.v.i., Cukrovarnická 10, 162 00 Praha 6
petricek@fzu.cz

Strukturní analýza založená na interpretaci difrakèních
obrazu je  tradièní  a stále nejšíøeji používanou  metodou
pro stanovení atomární struktury krystalických látek. K 
pokusùm o zjištìní struktury krystalických látek docházelo 
od zaèátku dvacátého století a brzy byly zaznamenány
první velké úspìchy. Obor se postupnì vyvíjel a po druhé
svìtové válce zaznamenal skuteèný rozmach, který
souvisel s nástupem samoèinných poèítaèù. Jedním
z nejvýznamnìjších pokrokù byl objev øešení fázového
problému tzv. pøímými metodami, což pozdìji umožnilo
øešit mnohé krystalové struktury v automatickém režimu.
S postupným rozvojem výpoèetní techniky se pak stává
krystalová strukturní analýza bìžných látek naprosto
standardní metodou. 

Postupnì se však ukázalo, že øada nových látek
s významnými fyzikálními vlastnostmi základnímu
øešícímu schématu nevyhovují. To je velmi èasto spojeno
se skuteèností, že vlastnosti krystalu jsou výsledkem
fázových pøechodù, které vedou k porušení základní
vlastnosti krystalu, tj. dokonalé trojrozmìrné translaèní
symetrie v reálném prostoru.  V této souvislosti mluvíme o
tak zvaných „obtížných strukturách“, k jejichž úplnému
popisu je nutno zavést specifické parametry. Obtížné
struktury lze v zásadì rozdìlit do tøí oblastí:

• Struktury, které vykazují buï lokální èi globální
porušení stavebního principu výstavby krystalu.
V prvním pøípadì se jedná o rùzné formy
neuspoøádanosti v rámci koherentní oblasti,
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ve druhém pøípadì pak o koexistenci více souèasnì
difraktujících domén.

• Struktury, pro které nedostaèuje standardní popis
pomocí frakèních souøadnic atomù a parametrù
atomových výchylek v harmonickém pøiblížení. Do
této skupiny patøí látky vykazující mìøitelné vazebné 
efekty a látky s anharmonickými projevy.

• Struktury, které vykazují dodateèné difrakèní efekty
a to jak diskrétního, tak i difuzních charakteru. Pro
první skupinu látek lze ztracenou translaèní symetrii
nahradit zobecnìnou symetrií ve výše dimen -
zionálních prostorech [1].

Hlavním cílem pøednášky je ukázat, jak mohou být
øešeny rùzné obtížné struktury systémem programù
Jana2006 [2]. Pro obtížné struktury prvního typu budou
prezentovány specifické nástroje, jako jsou popis èástí
struktury s pomocí tuhých molekulárních celkù nebo
aplikace principu dvojèatìní pøi zpracování mìøených dat,
øešení a upøesnìní krystalové struktury. Pro druhou
skupinu ukážeme, jak je lze rozšíøit základní soubor
parametrù struktur a jaké nové informace mùžeme získat
z takové analýzy.    

Øešení tøetí skupiny látek, modulovaných struktur, se
nejvíce liší od standartních krystalografických postupù. I
zde se však øada látek postupnì posouvá do kategorie
struk tur ménì obtížných, zejména díky možnosti øešit
modu lované a kompozitní struktury programem Superflip
[3]. Pøesto plný popis modulované struktury a její
interpretace je stále ještì pomìrnì obtížný problém. V této
souvislosti ukážeme i nové možnosti aplikace super prosto -
rového popisu na øešení magnetických struktur [4, 5].     

1. de Wollf, P.M., Janssen T. & Janner, A. (1981). Acta
Cryst., A37, 625-636. 

2. Petøíèek, V., Dušek M. & Pa lati nus, L. (2006). Jana2006.
The crys tal lo graphic com put ing sys tem.

3. Pa lati nus, L. and Chapuis, G. (2007). J. Appl. Cryst. 40,
786-790.  

4. Petøíèek, V., Fuksa, J. & Dušek, M. (2010). Acta Cryst.
A66, 649–655.

5. Perez-Mato, J. M., Ribeiro, J. L., Petøíèek, V. & Aroyo, M. 
I. (2012). J.Phys. Con densed Mat ter, 24, 163201.
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STRUCTURE REFINEMENT FROM PRECESSION ELECTRON DIFFRACTION DATA

M. Klementová, L. Palatinus

De part ment of Struc ture Anal y sis, In sti tute of Phys ics of the AS CR, Cukrovarnická 10, 
162 00 Prague, Czech Re pub lic

klemari@fzu.cz

Elec tron mi cros copy, spec tros copy and dif frac tion are in -
dis pens able tools for the char ac ter iza tion of nano crystal -
line ma te ri als. Within an elec tron mi cro scope, elec tron
dif frac tion re mains the most ac cu rate and ver sa tile method
of ob tain ing ac cu rate struc tural in for ma tion at the atomic
level. Con se quently there have been many at tempts to use
it as a quan ti ta tive tool [1- 4]. How ever, in many cases fully 
quan ti ta tive anal y ses proved dif fi cult be cause of the com -
pli ca tions due to dy nam i cal dif frac tion. There has re cently
been a re sur gence of in ter est in quan ti ta tive anal y sis of
high-en ergy elec tron dif frac tion data due to the in tro duc -
tion of the pre ces sion elec tron dif frac tion (PED) tech nique
[5]. Key to this was the dem on stra tion by Gj`nnes and col -
lab o ra tors that PED data could be used within di rect meth -
ods rather well, and also used at least par tially to re fine a
struc ture [6]. While it was ap par ent from the early days that 
PED re mained some what dy nam i cal and needed a full cal -
cu la tion for quan ti ta tive re sults [7], nu mer ous groups have
re ported rea son able re sults with ap prox i mate kinematical
re fine ments [e.g., 8-9].

The pur pose of this pre sen ta tion is to dem on strate that
the PED data can be used suc cess fully for ac cu rate struc -
ture re fine ment, yield ing re sults that are com pa ra ble to an
equiv a lent re fine ment against X-ray or neu tron dif frac tion
data. We pro vide re sults on three dif fer ent ma te ri als and
sev eral data sets mea sured with three dif fer ent mi cro -
scopes. The three re fined struc tures range from a sim ple
struc ture of sil i con to the rel a tively com plex struc tures of

orthopyroxene (Mg,Fe)2Si2O6 (10 in de pend ent at oms, VUC

= 843 A3) and gal lium-in dium tin ox ide (Ga,In)2SnO5 (17
in de pend ent at oms, VUC = 392 A3). The thick ness of the
sam ples var ies from 30 nm to 110 nm. We ana lyse the sen -
si tiv ity of the re sults to the choice of the pa ram e ters of the
al go rithm. The dif fer ences be tween full dy nam i cal re fine -
ment, a sim pli fied two-beam dy nam i cal re fine ment [10]
and the re fine ment in kinematical ap prox i ma tion are ana -
lysed, and the re sults are com pared with re fine ment against 
non-pre cessed elec tron dif frac tion data.

For all three sam ples the method yielded sta ble re fine -
ments with ac cept able re fined pa ram e ters and rea son able
fig ures of merit, which were in all cases much smaller than
the cor re spond ing fig ures of merit ob tained with kine -
matical re fine ment. In par tic u lar, the full dy nam i cal treat -
ment al lowed for the re fine ment of atom oc cu pan cies at
mixed crys tal lo graphic sites – an im pos si ble achieve ment
with kinematical ap prox i ma tion. We have also com pared
the re fine ment against PED data with the re fine ment
against non-precessed data (Tab. 1).

1. J. M. Cow ley, Acta Cryst., 6, (1953), 516.

2. B. K. Vainshtein, Struc ture anal y sis by elec tron dif frac tion, 
Pergamon Press. 1964.

3. J. C. H. Spence & J. M. Zuo, Elec tron microdiffraction,
Springer. 1992.

4. D. L. Dorset, Biochim. Biophys. Acta, 424, (1976), 396.
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5. R. Vin cent & P.A. Midgley, Ultramicroscopy, 53, (1993),
271.

6. K. Gjonnes, Ultramicroscopy, 69, (1997), 1.

7. C. S. Own, A.K. Subramanian, L.D. Marks, Microsc.
Microanal., 10, (2004), 96.

8. E. Mugnaioli, T. Gorelik, U. Kolb, Ultramicroscopy, 109,
(2009), 758.

9. M. Gemmi, H. Klein, A. Rageau, P. Strobel, F. Le Cras,
Acta Cryst., B66, (2010), 60.

10. W. Sinkler, C.S. Own, L.D. Marks, Ultramicroscopy, 107,
(2007), 543. 
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VÝPOÈETNÍ POSTUPY V MOLEKULÁRNÍ DYNAMICE I

M. Pospíšil, M. Veteška

Univerzita Karlova v Praze, Ke Karlovu 3, 12116 Praha 2
pospisil@karlov.mff.cuni.cz

The gen eral pro ce dures used in mo lec u lar dy nam ics are de -
scribed. Con di tions of cal cu la tions un der con stant tem per -
a ture and con stant pres sure in dif fer ent sta tis ti cal
en sem bles for var i ous ther mo dy nam ics quan ti ties are pre -

sented. Meth ods of mo lec u lar dy nam ics for the global min -
i mum search are men tioned.

see page 63 for re view
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VÝ PO ÈET NÍ PO STU PY V MO LE KU LÁR NÍ ME CHA NI CE II

P. Kováø, M. Veteška

Univerzita Karlova v Praze, Matematicko-Fyzikální fakulta, Ke Karlovu 3, 121 16 Praha 2
kovar@karlov.mff.cuni.cz

The types of in ter atomic po ten tial func tions used in mo lec -
u lar sim u la tions are de scribed. Meth ods of cal cu la tions of

non-bonded in ter ac tions are math e mat i cally de scribed and
al go rithms used in mo lec u lar me chan ics are dis cussed. 

see page 73 for re view

prec. an g le R2 [%] R1 [%] t [nm] Uiso[C
2]

Sam ple 1 j=0° 12.40 15.77 41.5(6) 0.0143(23)

j=1° 10.80 7.10 36.7(7) 0.0106(14)

j=2° 6.00 3.66 39.9(7) 0.0090(11)

j=3° 5.88 4.63 35.2(8) 0.0039(14)

Sam ple 2 j=0° 8.88 18.82 104.9(2) 0.0053(3)

j=1° 12.70 9.04 107.3(16) 0.0054(19)

j=2° 6.55 4.31 113.2(9) 0.0054(10)

j=3° 3.82 2.52 116.6(8) 0.0033(7)

Ta ble 1.  Re fine ment re sults on two sil i con sam ples with dif fer ent thick ness. On each sam ple four data sets with dif fer ent pre ces sion
an gle were col lected. R2 and R1 are the un weight ed re sid ual val ues cal cu lated on in ten si ties and am pli tudes, re spec tively, t is re fined
thick ness and Uiso is the re fined iso tro pic dis place ment pa ram e ter of the Si atom. Re fine ment was per formed against diffraction data
from [110] zone axis.


