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Cambridgeská strukturní databáze organických a organo -
meta lických struktur (CSD) je dostupná pro nekomerèní
uživatele v ÈR již od roku 1973. Nyní (v roce 2020)
obsahuje více než milion experimentálnì stanovených
struktur peèlivì verifikovaných Cambridges kým Krysta -
lografickým Datovým Centrem (CCDC). Vìtšina tìchto
struktur byla stanovena pomocí rtg difrakce (>95 %),
zbytek pomocí neutronové a elektronové difrakce a
pomocí  NMR. CSD nabízí kromì vyhledávacího modulu
QUEST a zobrazovcího modulu MERCURY  øadu dalších
licencovaných a nelicencovaných programù obsahujících
sofistikované algoritmy pro hromadné zpracování,
statistickou analýzu, porovnávání a zobrazování struktur.
Pro gram GOLD pro molekulární modelování, pro gram
DASH pro rafinaci struktur z práškových dat, pro gram
IsoStar pro 3D zobrazování mezimolekulárních interakcí,
atd. Struèný pøehled je dostupný napøíklad v [1] a [2].

Pøístup k CSD zajišÙuje pro sdružení institucí v ÈR
“Re gional af fil i ated cen ter of CCDC”. Pokud neznáte
jméno správce licence ve Vaší instituci zjistíte to dotazem
na adrese hasekjh@seznam.cz. Souèasná CSD multi-
licence dostupná v ÈR  (ENTERPRISE) vám zajišÙuje v
rámci vašeho “campusu”  pøístup ke strukturní databázi a
ke všem programùm uvedeným na adrese 
https://www.ccdc.cam.ac.uk/so lu tions/csd-en ter prise/

Vždy respektujte to, že v této  licenci platí zákaz použití 
CSD pro práce pro komerèní subjekty. Komerèní subjekty
musí požádat o licenci samostatnì pøímo od  CCDC.
Preferovaná citace CSD je: 

The Cam bridge Struc tural Da ta base, C. R. Groom, I. J.
Bruno, M. P. Lightfoot and S. C. Ward, Acta Cryst. B72,
171-179 (2016).   DOI: 10.1107/S2052520616003954 

Použití vìtšiny programù je do znaèné míry intuitivní a
pokud vložíte jméno programu do prohlížeèe získáte
obvykle èetné informace, pøíklady použití a videa. Pokud
je tøeba, oficiální detailní informace lze nalézt v manuálech 
pro použití CSD na adrese
https://www.ccdc.cam.ac.uk/sup port-and-re -
sources/ccdcresources/

Nároènìjší uživatelé si mohou stáhnout a nainstalovat
aktuální verzi PYTHONu umožòujícího programování
složitìjších funkcí programù v systému CSD. Pro bìžného
uživatele to však není tøeba.

Ne všechny programy licencované v balíku ENTER -
PRICE se nainstalují automaticky. Pokud se zabýváte
modelováním možných ligandù do molekul proteinù
(napøíklad navrh inhibitoru enzymù nebo drug de sign),
stáhnìte a nainstalujte si též pro gram CROSSMINER
spolupracující s generátorem konformerù a databázemi
organických molekul a proteinových struktur (6 GB).
Pochopení funkce programu usnadní pøednášky, které jsou
dostupné na   
https://www.ccdc.cam.ac.uk/so lu tions/csd-dis cov ery/com -
po nents/CSD-CrossMiner/

Inspirativní èlánky založené na využití CSD lze nalézt
v publikacích v seznamu na:
http://www.ccdc.cam.ac.uk/ResearchAndConsultancy/CC
DCResearch/CCDCPublications/Pages/CCDCPublicatio
ns.aspx

Pro uèitele mohou být zajímavé stránky
https://www.ccdc.cam.ac.uk/Com mu -
nity/educationalresources/

Webináøe v roce 2020 lze nalézt na   
https://info.ccdc.cam.ac.uk/whatsupwebinaraccess? 

Informace o budoucích akcích, pøednáš kách, webi -
náøích CCDC mùžete získat pokud se zaregistrujete na
https://www.ccdc.cam.ac.uk/News/. 

Nové informace o CSD najdete napøíklad na adresách ..
https://email.seznam.cz/#search/pre fix%3Acsd/193876
https://email.seznam.cz/#inbox/194314

Získání podrobných informací a diskuse s vývojáøi
CCDC budou možné v Praze na Svìtovém kongresu IUCr
v Kongresovém Centru Praha v termínu  14-22.8.2021      
https:/iucr2021.org/     

1. J. Hašek, Chem. Listy 105, 467-475 (2011).

2. J. Hašek, Ma te ri als Struc ture, 25, 182-183 (2018)
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LATTICE PARAMETERS FROM ELECTRON DIFFRACTION: VAIN(?) STRUGGLE
AGAINST IMAGE DISTORTIONS

L. Pa lati nus, P. Brázda, Y. Krysiak

In sti tute of Phys ics of the CAS, Na Slovance 2, Prague 8, Czechia

palat@fzu.cz

Trans mis sion elec tron mi cro scope is an elec tron op ti cal
sys tem. The im per fec tions of its el e ments in tro duce ab er ra -
tions in the im ages ob tained by the TEM. In elec tron dif -
frac tion ex per i ments, the main con cern is about the
geo met ri cal dis tor tions that change the po si tions of the ob -
jects in the im age. These geo met ri cal dis tor tions cause the
shift of the po si tions of the re corded re flec tions, lead ing to
prob lems in the anal y sis of the dif frac tion data, in par tic u -
lar in the de ter mi na tion of lat tice pa ram e ters of the in ves ti -
gated ma te rial.

To char ac ter ize the dis tor tions in a gen eral man ner, we
ex pand the geo met ri cal dis tor tions into a se ries of cir cu lar
har mon ics. Be (x,y) the un dis torted co or di nates in the dif -
frac tion pat tern and (x’, y’) the dis torted co or di nates
(Fig.1), then we define the relationship as:
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And jr,n,  jt,n,  jn,m  and tn,m  are the pa ram e ters of the dis -
tor tions. Such an ex pan sion in cludes nat u rally all com -
monly known geo met ri cal dis tor tions like the spi ral,

bar rel-pin cush ion or el lip ti cal dis tor tion (Fig. 2) but it in -

cludes also other dis tor tions.
Tra di tion ally, the dis tor tions are de ter mined by re cord -

ing a sin gle ori ented dif frac tion pat tern of a known ma te rial 
and com par ing the re corded re flec tion po si tions with the
ex pec ta tion. How ever, such a mea sure ment pro vides only a 
lim ited amount of data and lim ited ac cu racy. In stead, we
use a full 3D elec tron dif frac tion (3D ED) data set, which
typ i cally com prises over a hun dred dif frac tion pat terns re -
corded at a range of ori en ta tions of the crys tal [2]. The re -
fine ment of dis tor tions against such data yields an

Fig ure 1. De com po si tion of the dis tor tion vec tor

into ra dial (Dr) and tan gen tial (Ät) com po nents. 

Fig ure 2. Ex am ples of the typ i cal dis tor tions. Each fig ure shows, how the dis tor tion de forms an ob ject com posed of a square, cir cle
and a cross. Un dis torted ob ject in blue, dis torted ob ject in or ange. La bel be low the fig ure is the name usu ally given to this dis tor tion.
The lower line in di cates, which co ef fi cient of the gen eral ex pan sion are non-zero for each distortion.
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un prec e dented ac cu racy of the de ter mined dis tor tion co ef -
fi cients. We can dis tin guish three cases:

• Known lat tice pa ram e ters, un known dis tor tion co ef -
fi cients: In such a case the dis tor tion co ef fi cients can
be de ter mined with very good ac cu racy. These co ef -
fi cients can be then used in the anal y sis of other data
sets. Re fine ment of the dis tor tion co ef fi cients also
proved a better pre dic tion of re flec tion po si tions on
the dif frac tion im ages, lead ing to a more ac cu rate in -
ten sity ex trac tion.

• Un known lat tice pa ram e ters, known dis tor tion co ef -
fi cients: The lat tice pa ram e ters can be re fined against 
re flec tion po si tions cor rected for the (pre vi ously de -
ter mined) dis tor tions. The ac cu racy of the lat tice pa -
ram e ters is then dra mat i cally im proved (see be low).

• Un known lat tice pa ram e ters, un known dis tor tions:
This is the most com pli cated sit u a tion and in the
most gen eral case it is not pos si ble to re fine re li ably
the lat tice pa ram e ters and dis tor tion co ef fi cients si -
mul ta neously. The cor re la tions can partly be sup -
pressed by us ing the in for ma tion about lat tice

sym me try (i.e. Bravais class), or by com bin ing data
from more than one crys tal.

The parametrization of the dis tor tions and the re fine -
ment of the dis tor tion co ef fi cients was im ple mented in the
com puter pro gram PETS for anal y sis of 3D ED data [3]. As 
il lus trated in Ta ble 1, the use of dis tor tions in the re fine -
ment of the lat tice pa ram e ters can dra mat i cally im prove the 
ac cu racy of the lat tice pa ram e ters as well as the ac cu racy of 
the pre dic tion of the re flec tion po si tions.

To char ac ter ize the dis tor tions in a gen eral man ner, we
ex pand the geo met ri cal dis tor tions into a se ries of cir cu lar
har mon ics. Be (x,y) the un dis torted co or di nates in the dif -
frac tion pat tern and (x’, y’) the dis torted co or di nates
(Fig.1), then we define the relationship as:

1. Capitani et al., Ultramicroscopy 106, (2006), 66-74.

2. Gemmi, et al., ACS Cent. Sci. 5, (2019), 1315-1329.

3. Pa lati nus et al., Acta Crystallogr. B 75, (2019), 512-522.

This re search was sup ported by the Czech Sci ence Foun -
da tion, pro ject num ber 19-08032S.
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Crystal structure prediction

PREDIKOVÁNÍ KRYSTALOVÝCH STRUKTUR

Jan Drahokoupil

In sti tute of Phys ics of the Czech Acad emy of Sci ences, Na Slovance 1999/2, 
Prague 8 182 21 Czech Re pub lic
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Keywords: crys tal struc ture pre dic tion, DFT, mo lec u lar
me chan ics, global op ti mi za tion 

Predikování krystalových struktur látek, založené pouze na 
znalosti základních stavebních jednotek (atomù èi
molekul), bylo cílem fyzikù od padesátých let. Ještì v roce
1988 popsal John Mad dox, jako ed i tor èasopisu Na ture,
stav oboru touto výstižnou vìtou: “One of the con tin u ing
scan dals in the phys i cal sci ences is that it re mains in gen -
eral im pos si ble to pre dict the struc ture of oven the sim plest
crys tal line sol ids from a knowl edge of their chem i cal com -
po si tion.”[1]. Jako taková se predikce krystalových
struktur zaèíná formovat okolo pøelomu tisíciletí, kdy byl
také vyhlášen první “blind test” [2]. Úspìchy tohoto oboru

byli podmínìny prudkým rozvojem a nyní i cenovou
dostupností výpoèetní techniky. Jde o hledání kompromisù 
mezi pøesností popisu meziatomových sil a jejich
výpoèetní nároèností. Problém nalezení globálního min ima 
se øeší chytrými algoritmy, jako jsou evoluèní algoritmy,
rùzné metody simulovaného žíhání èi relativnì nové
mechanizmy jako „Par ti cle swarm op ti mi za tion“
(optimalizace hejnem èástic) [3]. Pro porovnání energií
mezi jednotlivými kandidáty se využívá nejèastìji DFT èi
molekulární mechanika (MM).

Významnou událostí jsou tzv. blind testy poøádané
organizací CCDC. Úèastníci dostanou plošný nákres
nìkolika málo organických molekul a jejich cílem je
správnì pøedpovìdìt krystalovou strukturu daných

a b c a b g RMSD

Known and fi xed lat ti ce pa ra me ters, 
no dis tor ti ons

8.369 10.721 5.115 90 90 90 0.0108

Unrestrai ned cell re fi ne ment, no dis tor ti ons 8.266 10.600 5.155 89.948 90.050 89.473 0.0050

Unrestrai ned cell re fi ne ment, 
op ti mi zed dis tor ti ons

8.352 10.743 5.115 90.01 90.00 89.85 0.0041

Ta ble 1.: Lat tice pa ram e ters ob tained with three dif fer ent ap proaches to the re fine ment. RMSD is the root mean square de vi a tion (in re -
cip ro cal Ang stroms) of the pre dicted and mea sured re flec tion po si tions.
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molekul. Tato struktura je už vyøešena pomocí klasických
difrakèních dat, ale ještì nebyla veøejnì publikována. První 
blind test bìžel v roce 1999 [2] a pár let pozdìji byl zas
otevøen další [4-8]. Poslední, sedmý, blind test byl spuštìn
letos v øíjnu [9]. Cílem této události je získat aktuální
pøehled o úspìšnosti a problémech daného oboru. Od
šestého blind testu úèastníci poslali seøazený list 100
možných pøedpovìdìných krystalových struktur pro danou 
molekulu, v pøedešlých roènících to byli pouze 3. Pro
zajímavost, v šestém blind testu jeden úèastník pøedpo -
vìdìl správnou krystalovou strukturu jedné molekuly
s využitím pouze 26 procesorových hodin a naopak tým,
který na danou strukturu použil 30 000 000 procesorových
hodin, byl neúspìšný. 

Nalezení vhodného kandidáta na pravdìpodobnou
krystalovou strukturu je jako hledání jehly v kupce sena.
Poèet možných kombinací je veliký a na cestì k úspìšnému 
nalezení globálního min ima stojí øada lokálních minim.
S úspìchem se využívají algoritmy globální optimalizace.
Kromì, krystalografùm dobøe známých, jako je simulo -
vané žíhání èi paralelní temperování, které se využívají pøi
øešení struktury v pøímém prostoru, se používá øada dalších 
pøístupù. Nìkteré z nich se inspirovali pøírodou, jako jsou
evoluèní algoritmy [10], èi optimalizace houfem èástic [11] 
nebo „ant col ony op ti mi za tion“ [12], jiné vycházejí z prav -
dì podobného tvaru potenciální plochy jako metadynamika
[13], „ba sin hop ping“ [14], „min ima hop ping“ [15], a další. 

Z komerèních programù mùžeme jmenovat napøíklad
Ma te ri als stu dio èi Grace. Pro akademické uživatele jsou
zdarma dostupné napøíklad tyto programy:

XtalOPt [16] – volnì stažitelný, pro platformy Win -
dows, Linux, Mac, používá evoluèní algoritmus, pro
vyhodnocení energií externì volá Gulp (MM), Vasp
(DFT), Quan tum Esspreso (DFT), Castep (DFT) nebo Si -
esta (DFT).

Ca lypso [17] – po registraci, Linux, používá
optimalizaci houfem èástic, externì volá Gulp (MM), Vasp 
(DFT), Quan tum Esspreso (DFT), Castep (DFT), Si esta
(DFT), nebo CP2K (DFT+MM)

Uspex [18] po registraci, Linux, používá evoluèní
algoritmus, ale umožòuje také optimalizaci hejnem èástic,
metadynamikou nebo s využitím náhodného vzorkování,
externì volá Lammps (MM), Gulp (MM), Vasp (DFT),
Quan tum Esspreso (DFT), Castep (DFT), Si esta (DFT)
nebo CP2K (DFT+MM).

Základní postup pøi predikování krystalové struktury je 
naznaèen na Obr. 1. Pro látky pro jejichž popis nevyu ží -
váme molekuly, ale jen samostatné atomy, zaèínáme
v pravém sloupci od èásti „balení“. Pro molekulární látky
zaèínáme tzv. konformaèní analýzou, kdy se pomocí
zmìny volných paramterù dané molekuly snažíme najít její 
tvar (tvary) s co nejmenší energií. Je sice pravdìpodobné,
že v krystalu tvar molekuly nebude úplnì odpovídat tvaru
molekuly s nejmenší energií ve volném prostoru, ale záro -
veò síly mezi molekulami nejsou v krystalických látkách
veliké a dá se najít urèité množství tvarù, které se od
„ideálního“ tvaru liší jen o urèité množství energie. Pro
výbìr vhodných kandidátù pro krystalickou formu mùže -
me použít nìkolik nástrojù. Co je pro nás dùležité, je jejich
výpoèetní nároènost. Geometrická optimalizace je
nároènìjší než jen výpoèet energie pro daný tvar a ten mùže 

Obrázek 1. Schématické znázornìní procesu hledání/pøedpovídání krystalové struktury organické molekuly.
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být zase výpoèetnì nároènìjší než tøeba porovnávání
torzních úhlù.  Øeknìme, že pro naší molekulu jsme nage -
nerovali velký poèet náhodných konformerù, jejich poèet,
dále mùžeme zredukovat na základì podobnosti torzních
úhlu. Pro tento menší poèet mùžeme spoèítat energii
pomocí MM. Pro nìkolik konformerù s nejmenší energíí
mùžeme použít výpoèet energie pomocí nároènìjších, ale
pøesnìjších výpoètù („hrubé“ DFT). Na základì hodnot
energií získaných pomocí MM a hrubého DFT mùžeme
stanovit nepøesnost urèení energii MM oproti hrubé DFT a
stanovit okno propustnosti konformerù do dalšího kola.
Tím mùže být jemnìjší (pøesnìjší) nastavení DFT nebo se
mùžeme pustit do geometrické optimalizace. Ta mùže být
opìt provedena v nìkolika kolech. Po jejím provedení
mùžeme opìt pøejít ke klastrování a spojit pod jeden
konformery s velmi podobným tvarem. Opìt provedeme
energetické hodnocení a mùžeme se pustit do umísÙování
nejpravdìpodobnìjších konformerù do krystalu.

Pøi umísÙování konformerù do krystalu se s úspìchem
využívá krystalové symetrie a je možné si vybrat jen nìko -
lik nejpravdìpodobnìjších prostorových grup, v kterých
budeme hledat. Vybrané konformery je buï možné umis -
Ùovat jako fixní nebo jim nechat nìjaké stupnì volnosti.
Møížkové parametry je možné v první pøiblížení nastavit
tak, aby byli molekuly blízko sebe, ale nepøekrývali se.
Hledání krystalické formy s nejmenší energií je pak
obdobné hledání vhodných konformerù. Ke klastrování se
v tomto pøípadì dá využít i tøeba podobnost práškových
záznamù. Pro stabilitu dané krystalické formy je podstatná
Gibbsova volná energii G, která je daná souètem krysta -
lové energie E, souèinu tlaku p s objemem V a zápornì
vzatý souèin entropie S s teplotou T, viz rovnice (1). Èlen
p·V se dá snadno spoèítat, ale jeho vliv je pøi atmos -
férických tlacích malý. Výrazný problém je vyjádøení
entropie. Tento èlen se proto èasto zanedbává. 

G E pV ST= + -

Kromì predikování krystalových struktur ab-in itio je
možné využít výpoèetní metody také jako doplnìk k neúpl -
ným èi nekvalitním difrakèním datùm. Napø. v práci [19] je 
popsáno predikování struktury s využi tím neúplných
difrakèních dat mìøených na vzorku za vysokých tlakù
v diamantové cele. V tomto pøípadì tedy šlo o predikci
s malým množstvím experimentálních dat. Prakticky tyto
data nemusí být difrakèní a mùže jít i o jiné experimentální
výsledky. Pro difrakèní komunitu mùže být energetický
výpoèet nápomocný napø. pøi lokalizaci vodíkových
atomù, stabilizaci zpøesòování atomových pozic, èi

lokalizaci dvou podobnì difraktujících prvkù. Energetický
výpoèet by také mohl urychlit konvergenci øešení struktur
z práškových dat. 
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The lay ered 1:1 sil i cate cronstedtite (Fe2+
3-x

Fe3+
x)(Si2-xFe3+

x)O5(OH)4, (0.5< x< 0.85) be longs to the
ser pen tine-ka oline group. It forms rel a tively nu mer ous
polytypes gen er ated by stack ing 1:1 struc ture build ing lay -
ers – equiv a lents of OD pack ets with the trigonal protocell
a = 5.5, c = 7.1 C. Polytypes are sub di vided into four OD
subfamilies, or Bailey’s groups A, B, C, D ac cord ing to dif -
fer ent stack ing rules.Cronstedtite oc curs rarely in low tem -
per a ture hy dro ther mal de pos its [1], in cer tain me te or ites
(CM chondrites) [2], and pre sum ably on as ter oids. Syn -
thetic mi crom e ter-size crys tals were pre pared by Pignatelli
and her co-work ers [1,3]. 

The data col lected by four cir cle sin gle-crys tal X-ray
diffractometer with area de tec tor pro cessed by an ap pro pri -
ate soft ware pro vide pre ces sion-like re cip ro cal space sec -
tions (RS sec tions in the fol low ing). Sim i lar RS sec tions
are ob tained by elec tron dif frac tion to mog ra phy (EDT), for 
small crys tals [1].  Dis tri bu tions of so called subfamily re -
flec tions along the re cip ro cal lat tice rows [2l]* / [11l]* /
[2l]* in (lhex)* / (hhlhex)* / (2hlhex)* RS planes is used for
subfamily de ter mi na tion. Sim i larly, dis tri bu tions of char -
ac ter is tic re flec tions along [10l]* / [01l]* / [1l]* rows in
(h0lhex)* / (0klhex)* / (hlhex) planes al low de ter mi na tion of
par tic u lar polytypes. For this pur pose, graph i cal iden ti fi ca -
tion di a grams sim u lat ing dis tri bu tion of re flec tions along
named rows are used [1]. Mod ern diffractometers al low
check ing of many spec i mens and gen er a tion of RS sec tion
in a rea son able time.

Lot of spec i mens of cronstedtite from var i ous ter res trial 
lo cal i ties and syn thetic run prod ucts were stud ied by the
au thor [1, 4, 5, 6]. RS sec tions were re corded, and se lected
ones were pub lished. 

This con tri bu tion is fo cused on the polytypes of the OD
subfamily D. Its stack ing rule is char ac ter ized by al ter nat -

ing 180° ro ta tions of con sec u tive lay ers, com bined by ±b/3
(of the orthohexagonal cell) or zero shifts. The sam ple
stud ied orig i nate from the lo cal ity Ouedi Beht, El
Hammam, Mo rocco, about 80 km SEE from Ra bat (GPS
33°33’15.19"N, 5°49’53.68"W). The most com mon
polytypes in the oc cur rence how ever, are quite com mon
two-layer 2H1 and 2H2, oc cur ring ei ther iso lated or in
mixed crys tals. Much more rarely, six-layer polytypes
were found. They usu ally oc cur in com plex mixed crys tals
con tain ing more polytypes, up to six! Dif frac tion pat terns
of such crys tals are thus con fus ing. For tu nately, in many
cases polytypes were iso lated me chan i cally by cleav ing
crys tals into smaller frag ments, later stud ied sep a rately. In
some cases, the cleav ing pro ce dure was re peated un til the
frag ment con tain ing one polytype was iso lated. 

Hall et al. [7] the o ret i cally de rived 24 pos si ble se -
quences of layer stack ing for six-layer polytypes of the
subfamily D ser pen tine min er als, valid also for
cronstedtite. Their dif frac tion pat terns were mod elled by
the au thor, iden ti fi ca tion di a grams were con structed, and
com pared with real RS sec tions ob tained from the ex per i -
ments. This sim u la tion re vealed, that five pairs of se -
quences (No. 4+6, 7+18, 8+10, 9+13, 11+12) pro vided
iden ti cal the o ret i cal dif frac tion pat terns. Polytypes re ally
found in the Ouedi Beht oc cur rence cor re spond to fol low -
ing se quences: 1 (Hall’s 6T1), 5 (pro posed 6T3), 8+10
(6T5), 11+12 (6T4) (trigonal polytypes), 22 (Hall’s 6R1), 23
(Hall’s 6R2) (rhombohedral polytypes). The se quence 24
was de clared by Hall et all. [7] as rhombohedral (6R3).
Mod el ling of the struc ture, how ever, ex cluded the
rhombohedral cell, thus the real sym me try is also trigonal
and pro posed sym bol is 6T6. This polytype was also dis -
cov ered in the oc cur rence.

The hex ag o nal polytype 6H2 cor re spond ing to the se -
quence 14 was found, too. How ever, the iden ti cal dif frac -
tion pat tern can be pro duced by the ob verse-re verse twin of 
the rhombohedral polytype 6R2 (se quence 23). 

With ex cep tion of 6R1, all six-layer polytypes men -
tioned above are so-called non-MDO (Max i mum De gree
of Or der), or non-stan dard ones. In these polytypes, all tri -
ples, qua dru ples, ….n-tuples of con sec u tive lay ers are not
equiv a lent.

The study pres ents a nice ex am ple, how dif fer ent dif -
frac tion pat terns can be pro duced by cleaved frag ments of
one com plex crys tal. 
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