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nebo nejvíce pravdìpodobné hodnoty neznámých
promìnných, pak lze vyøešit i takovou krystalovou
strukturu, která má 36 nevodíkových atomù v asymetrické
èásti buòky a 45! stupòù volnosti (Rukiah et al., 2004).
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In the past de cades, or ganic semi con duc tors (OSC) have
at tracted in ter est of re search ers for their pos si ble ap pli ca -
tions in or ganic field ef fect tran sis tors, or ganic pho to vol -
taic (OPV), and or ganic light emit ting di odes (OLEDs) [1,
2]. In many of these ap pli ca tions, sev eral mo lec u lar com -
po nents, typ i cally do nor-ac cep tor (D/A) com bi na tions, are
needed and their mix ing be hav iour plays a key role for the
per for mance of the de vices. As an ex am ple, in OPV de -
vices, the size of the D/A do mains for par tially mix ing
OSCs has to be com pa ra ble to the ef fec tive charge car rier
dif fu sion length for the ef fec tive charge car ri ers sep a ra tion
and their with drawal to wards elec trodes. Re cent re search
on OSCs mix ing, stim u lated by the de vice re lated im por -
tance of the topic, has also shown some new and un ex -
pected re sults at the fun da men tal level.

The pre sen ta tion will re view re cent find ings in the field
of OSCs mix ing be hav iour. We will fo cus on blends of
small OSCs mol e cules in thin films pre pared by co-evap o -
ra tion on weakly in ter act ing sil i con sub strates. At the very
be gin ning, we shorty in tro duce some most stud ied OSCs
and high light the im por tance of the OSCs blends for de vice 
ap pli ca tions. There af ter, we will men tion the pro cess of
OSM thin film growth via or ganic mo lec u lar beam de po si -
tion and the X-ray scat ter ing tech niques em ployed in the
struc tural stud ies on them, in clud ing X-ray spec u lar re flec -
tivity and grazing incidence X-ray diffraction [3].

The main part of the pre sen ta tion will deal with crys tal
struc ture of bi nary mix tures of OSCs and how it is in flu -
enced by mo lec u lar in ter ac tions. Some struc tures of OSC
blends find di rect coun ter parts in the well ex plored el e -

men tal sys tems, such as bi nary al loys, while other mix ing
sce nar ios are com pletely new and sur pris ing. Sim i lar to the
el e men tal sys tems, phase sep a ra tion , sta tis ti cal mix ing of
mo lec u lar com po nents, and for ma tion of a new mo lec u lar
com pound phase, re spec tively, are ob served for OSC mix -
tures [4]. How ever, in con trast to the el e men tal blends, not
only in ter ac tion be tween mo lec u lar com po nents of mix -
tures de ter mines the re al ized mix ing sce nario but also the
steric, i.e. shape, com pat i bil ity of the mol e cules plays an
im por tant role [4, 5]. Ad di tion ally, ani so tropy of the shape
and of the in ter ac tion po ten tial of the OSC mol e cules can
lead to an or der ing ani so tropy, where the mixed system
shows periodicity only along a certain preferential
direction [6]. 
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Ad vances in fo cus ing of X-rays dur ing past years have al -
lowed tre men dous in crease in spa tial res o lu tion of scat ter -
ing tech niques. In this work we show that scan ning
sub-mi crom e ter dif frac tion us ing fo cused syn chro tron ra -
di a tion can un ravel the three-di men sional struc ture of
epitaxial crys tals con tain ing a pe ri odic mul ti ple quan tum
wells un der neath their fac eted sur face. 

As an ex am ple we use 8 mi cron high SiGe crys tals (Ge
con tent 90%) grown by low-en ergy plasma en hanced
chem i cal va por de po si tion (LEPECVD) on a reg u lar ar ray
of Si pil lars etched deep into the Si sub strate. The SiGe
crys tals are monolitically formed by self lim ited lat eral
growth [1] into the shape of high, 3D fac eted tow ers as a
buffer for fi nal growth of multilayer on top, see Fig ure 1.
These SiGe microcrystals are fur ther conformal over grown 
by a pe ri od i cal Ge/SiGe mul ti ple quan tum well (MQW)
struc ture [2], see scheme in Fig ure 2. This al lows am pli fi -
ca tion of the truncution rod dif frac tion from ev ery part of
the sur face. For a nanodiffraction ex per i ment the neigh -
bour ing crys tals were iso lated in or der to de tect the sig nal
only from one in di vid ual crys tal [3].

The X-ray nanodiffraction ex per i ment was per formed
at the ID01 beamline of the Eu ro pean Syn chro tron Ra di a -
tion fa cil ity (ESRF) in Grenoble. The beam was fo cused
down to 500 nm us ing a Fres nel zone plate (FZP) and
scanned over the sam ple by a piezo stage, see Fig ure 2. By
map ping re cip ro cal space us ing 2D pixel de tec tor, three-di -
men sional re cip ro cal space maps (RSMs) were con structed 

for each (x,y) po si tion of the x-ray beam on the sam ple.
Since the microcrystal sur face with fac ets, see Fig ure 3a,
was cov ered by MQW, the dif fracted in ten sity was aligned
into MQW sat el lites in re cip ro cal space or dered along four
trun ca tion rods each per pen dic u lar to ir ra di ated sur face,
see Fig ures 3d,e,f. A cut through isointensity plot of 3D
RSM is shown in Figure 3c.

If we limit the de tected in ten sity only to se lected MQW
sat el lite peaks, the dif frac tion sig nal is sen si tive only to
par tic u lar sur face cor re spond ing to se lected facet. Thus us -
ing this scan ning dif frac tion tech nique, we can map shape
of in di vid ual fac ets. In Fig ure 3b, the (x,y) mesh of to tal in -
ten sity col lected around all SL-1 peaks is plot and it clearly
shows the shape of {113} crys tal fac ets on top. If only
peaks from one trun ca tion rod are se lected, the mesh will
im age only the one cor re spond ing facet. This type of im ag -
ing in Fig ure 3b well cor re lates with the SEM im age in Fig -
ure 3a, ob served from the same view ing angle as the
incidence angle of X-ray beam.

Us ing this method we could de ter mine also the MQW
prop er ties on top of each in di vid ual crys tal facet de pend ing 
on the beam po si tion [4]. From the dif frac tion peak shape
we could map the very high crys tal line qual ity of the struc -
ture as well. The pres ence of the MQW al lows the re con -
struc tion of the crys tal shape with out the need of any
structural model.

We ac knowl edge the staff of ID01 beamline at ESRF; the
FIRST Cen ter for Mi cro- and Nanoscience of ETH ZürichFig ure 1. SEM im age of epitaxial grown 8 mm high Ge crys tals

grown on 8 mm high Si pil lars, see Ref. [4].

Fig ure 2. Sche matic sketch of scat ter ing ge om e try with in ci -
dent beam K0 and exit beam Ks de fin ing the scat ter ing vec tor Q, 
see Ref. [4].
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Fig ure 3. Per spec tive SEM mi cro graph view of 8 mm tall Ge crys tal with sig nif i cant crys tal lo graphic fac ets, A (113),
B (-1-13), C (-113), D (1-13). (a). The in ten sity mesh from all SL-1 peaks shows the com plete shape of crys tal sur face
cov ered by dif fract ing MQW struc ture (b). 3D isolevel plot of the scattered in ten sity cut in the mid dle shows all four
ABCD trun ca tion rods (c). Ex am ples of (Qx,Qz) 3D RSM pro jec tions around SiGe (115) re cip ro cal lat tice point re -
corded at facet A (113) (d) and B (-1-13) (f). The pro jec tion of 3D RSM into (Qy,Qz) plane shows trun ca tion rods from
both fac ets C (-113)  and D (1-13) (e), see Ref. [4].
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Fourierova transformace (FT) je jedním z nástrojù, který
lze využít v obrazové analýze mikrofotografií (IMA),
neboli pøi „pøevodu obrázkù na èísla“. Tento pøíspìvek
navazuje na naše dvì pøedchozí práce, prezentované na
kolokviích krystalografické spoleènosti [1, 2]. V první
práci [1] jsme pøedstavili programový balík MDFT (sadu
skriptù pro programovací jazyk Perl [3]), který dokázal
pøevádìt mikrofotografie na difrakèní obrazy (tj. poèítat
dvourozmìrnou diskrétní FT z vybraných èástí obrazu) a
následnì z difrakèních obrazù poèítat radiální profily (tj.
intenzitu jako funkci vzdálenosti od støedu difrakèního
obrazu), což bylo možno využít pro urèování periodických
vzdáleností v polymerních systémech [4]. Ve druhé ze
zmínì ných prací [2] jsme pùvodní programový balík
MDFT zjednodušili (kratší a pøehlednìjší skripty v jazyce
Py thon [5]), podstatnì zrychlili (využití modulù pro
rychlou práci s rozsáhlými poli, které jsou souèástí vybra -
ných volnì šiøitelných distribucí Pythonu, napø. [6]) a
rozší øili o další funkce (uživatelsky definovatelná norma -
lizace, definovatelné vyhlazování dat, azimutální profily).

Nyní pøedstavujeme finalizovanou verzi balíku MDFT. 
Jedná se o sadu skriptù ve volnì šiøitelném programovacím 
jazyce Py thon, které lze snadno a rychle modifikovat a
aplikovat na libovolnou mikrofotografii. Oproti pøedchozí
verzi obsahují skripty øadu drobných vylepšení. Navíc jsou 
v nich struèné textové popisky usnadòující uživatelské
úpravy. V neposlední øadì má balík MDFT také zlepšenou
nápovìdu a pøíklady na www [7].

Py thon-skripty z balíku MDFT [7] používáme zpra vid -
la v kombinaci s jiným volnì šiøitelným programem
ImageJ [8], který má grafické uživatelské rozhraní a je
pøímo specializován na práci s mikrofotografiemi. Kombi -
na ce tìchto dvou programù umožòuje následující využití
FT pøi obrazové analýze: (i) výpoèet jednorozmìrné dis -
krétní FT (1D-DFFT) z vybraných èárových profilù na
mikrofotografiích, (ii) výpoèet dvojrozmìrné diskrétní FT
(2D-DFFT) z vybraných oblastí nebo celých mikro -
fotografií, (iii) pøevod 2D-DFFT na jednorozmìrné
radiální profily, (iv) pøevod 2D-DFFT na jednorozmìrné
azimutální profily a (v) využití 2D-DFFT k filtrování, což
v praxi zahrnuje zejména odstraòování náhodného šumu,
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Obrázek 1. Ukázka, co dokáže souèasná verze programu MDFT [7]. Zde se jedná o analýzu schopnosti samouspoøádání nanoèástic
støíbra (AgNP; a–d) a zlata (AuNP; e–h). TEM mikrofotografie (a, e) byly pomocí programu ImageJ [8] pøevedeny na binární obrazy (b, 
f). Pomocí skriptù z balíku MDFT byla vypoètena dvojrozmìrná Fourierova transformace (c, g) a výsledné 2D-DFFT obrazy byly
pøepoèteny na 1D radiální profily (d, h). Symetrie difrakèních obrazù (c, g) jasnì prokázala nižší míru samouspoøádání a orientace u
bimodálních AgNP ve srovnání s monodisperzními AuNP. Z píkù na radiálních profilech bylo navíc možno vypoèítat prùmìrnou
vzdálenost mezi èásticemi (6,8 nm; obr. h), tedy velièinu, jejíž pøímé mìøení je dosti pracné.



odstraòování periodického šumu a vyrovnání nerov nomìr -
ného pozadí na mikrofotografiích. Body (i–iv) souvisí
s popisem a kvantifikací periodického uspoøádání. Zde
existuje analogie mezi 2D-DFFT obrazy mikrofotografií a
difraktogramy z XRD èi ND. Na rozdíl od XRD/ND se ale
v pøípadì IMA zpravidla nejedná o atomární strukturu, ale
o periodické uspoøádání na mikroskopické úrovni (stovky
mikrometrù až jednotky nanometrù). Bod (v) nemá pøímou
analogii s XRD/ND a je specifický pro IMA.

Obsahem rozšíøeného abstraktu, pøednášky a dokumen -
tace programu MDFT na www [7] jsou pøíklady z praxe
ilustrující všechny shora zmínìné aplikace (tj. body i–v,
uvedené v pøedchozím odstavci).  V pøednášce uvedeme
též vybrané publikaèní výstupy [4, 9], v nichž byla FT
analýza mikrofotografií využita. Z pøíkladù budou patrné
dvì výhody balíku MDFT ve srovnání s nìkterými
komerè ními i volnì šiøitelnými balíky pro IMA: (a) flexi -
bilita neboli možnost pøizpùsobit si svùj skript „na míru“
dané mikrofotografii èi sérii mikrofotografií a (b)
automatizace neboli možnost spustit stejný skript i na
velmi rozsáhlé série mikrofotografií.
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Sim u la tions of scat tered in ten sity dis tri bu tions from two
and three di men sional car bon struc tures of dif fer ent shapes 
and sizes were done us ing the gen eral Debye scat ter ing
equa tion [1]. The in flu ence of the lat tice de fects typ i cal for
the turbostratic struc ture, i.e. ran dom fluc tu a tions in the
par al lel layer spac ings, ran dom lat eral trans la tions of gra -
phitic lay ers, the cur va tures of lay ers and mu tual dis -
orientations of in di vid ual par al lel lay ers around the lay ers
nor mal di rec tion, on the re sult ing sim u lated scat tered in -
ten si ties were stud ied and dis cussed [2]. The micro -
structure-in duced changes in the line broad en ing, in the
shape pa ram e ter in the Scherrer for mula and in the lat tice
pa ram e ters de ter mined from the po si tions of the X-ray dif -
frac tion lines are dis cussed in par tic u lar. The set of pre -
sented Scherrer pa ram e ters al lows the cal cu la tion of the
clus ter sizes along and nor mal to the basal planes from the
mea sured X-ray scat ter ing. The ap pli ca bil ity of the War -
ren-Bodenstein’s ap proach [3] and paracrystalline model
[4, 5] for de scrip tion of scat ter ing on turbostratic car bon
struc tures was proven. In ten sity dis tri bu tions sim u lated us -
ing both ap proaches were com pared to those ob tained us -
ing the gen eral Debye scat ter ing equa tion. 

A com puter pro gram adopt ing War ren-Bodenstein’s
ap proach and paracrystalline model al low ing fit ting of
whole mea sured scat ter ing pow der pat terns was writ ten.
The pro gram en ables re fine ment of phys i cal pa ram e ters of

turbostratic car bon ma te ri als, i.e. the mean lat tice pa ram e -
ters a0, c0, the mean clus ter sizes par al lel and per pen dic u lar
to the gra phitic planes La and Lc, their dis tri bu tions as well
as the mean square atomic dis place ments áua

2ñ and áuc
2ñ.

A se ries of high melt ing coal-tar syn thetic pitch spec i mens, 
an nealed at dif fer ent tem per a tures, was pre pared and in -
ves ti gated [6]. In stud ied sam ples we ob served the in crease
of the clus ters sizes, changes in the mean lat tice pa ram e ters
a0, c0, and de cay of dis or der with in creas ing an neal ing tem -
per a ture. 

The gen er al ized War ren-Bodenstein’s method de scrib -
ing the scat ter ing on turbostratic car bon was im ple mented
into the Rietveld pro gram MStruct [7] al low ing fit ting of
mea sured scat tered in ten sity dis tri bu tion from mix tures of
crys tal line ma te ri als with turbostratic car bon, re fine ment
of es sen tial microstructural pa ram e ters and quan ti ta tive
phase anal y sis.
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Fig ure 1. Model of turbostratic car bon clus ter of cy lin dri cal shape (a). Cal cu lated co her ently scat tered in ten sity con tri bu -
tion from cy lin dri cal turbostratic car bon clus ter with di am e ter La = 10 C; num ber of par al lel lay ers var ied be tween 1 and
15 (b). Mea sured and re fined X-ray scat ter ing pat terns from mix ture of crys tal line Al2O3 and turbostratic car bon (25 wt.
%) sam ple (c).

Konference se koná v dobì od 30. 8. do 4. 9. 2015 v barokním Bøevnovském klášteøe,
prvním mužském klášteøe v Èechách založeném v roce 993. Jedná se o osmou konferenci v
øadì konferencí Aperiodic poøádaných každé tøi roky. Tyto konference se snaží pøilákat a
shromáždit vìdce vìnující se rùzným aspektùmaperiodických krystalù a pøíbuzným
problémùm. Pøedsedou mezinárodního programového výboru je Václav Petøíèek,
organizaèního výboru pak Michal Dušek, dále v nìm pracují Lukáš Pa lati nus, Jindøich
Hašek, Radek Kužel a Jiøina Pilná. Oèekávaná úèast je 130-150 lidí. Kromì
Krystalografické spoleènosti jsou poøadateli Komise aperiodických krystalù IUCr,
speciální zájmová skupina (SIG) aperiodických krystalù pøi ECA a Fyzikální ústav AV ÈR.
www: crysa.fzu.cz/aperiodic2015/.


