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Pracovištì se zabývá øešením krystalových struktur pomo -
cí difrakce rentgenového záøení na monokrystalech malých 
molekul. Navazuje na oblast výzkumu, kterou od roku
1963 na katedøe anorganické chemie ustanovil profesor.
Josef Loub, CSc. [1]. V souèasné dobì pøímo využívají
experimentální zaøízení pravidelnì tøi lidé. S ohledem na
pøevažující zdroj vzorkù zapadá laboratoø do chemické
krystalografie a její výsledky jsou obvykle publikovány
jako souèást publikací základního výzkumu v anorganické
a organické chemii. Èasto øešeným problé mem je stano ve -
ní absolutní konfigurace, pro což jsou k disposici dvì
vlnové délky záøení Mo i Cu lampy na dvou difrakto met -

rech s plošnými detektory, Cu záøení umožòuje  stanovení
abso lutní konfigurace i pro èistì organické slouèeniny.  

Laboratoø je nízkoprahová, nebo• každý vyrostlý
krystal si zaslouží mít svou strukturu, a proto jsou vítány
krystaly jakéhokoliv pùvodu. Pøi prùmìrné frekvenci tøí
stanovaných struktur dennì je k disposici, na dvou difrak -
to metrech, dostatek mìøícího èasu.

Pro studenty magisterského studia anorganické chemie
je vedena jednosemestrální pøednáška “Krystalová struk -
turní analýza” v rozsahu 2+1 hodiny.

1. I. Císaøová, P. Štìpnièka, I. Nìmec, Chem. Listy, 104, (2010)
1220-1225 .
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Obrázek 1. Laboratoø strukturní analýzy se nachází v budovì chemických kateder na Albertovì, ve druhém patøe, za modrou šipkou.
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Laboratoø vznikla v roce 2011 díky prof. Pavle Èapkové. V 
tomto roce byl poøízen první rentgenový difraktometr
X’Pert MPD s vysokoteplotní komùrkou Anton Paar HTK
1200N. Difraktometr slouží pøevážnì ke studiu poly krys -
talických vzorkù a nanovlákenných textilií („nano hadrù“).
Je osazen rentgenkou s mìdìnou anodou. K detekci rozptý -
leného záøení lze použít bodový propor cionální detektor
nebo lineární poziènì citlivý detektor X’Celerator vèetnì
monochromátoru. Difrakèní ex per i ment lze provést také
v trans misním uspoøádání. Druhý difraktometr X’Pert
MPD je urèen zejména ke studiu tenkých vrstev. K dispo -
zici je Eulerova kolíbka a rtg. zrcad lo. 

Kromì rtg. difrakce lze vzorky analyzovat metodou
rtg. spektrometrie (XRF). Laboratoø je pro tuto metodu
vyba vena vlnovì disperzním spektrometrem Rigaku ZSX
PrimusIV s automatickým podavaèem vzorkù. Kvantita -
tivnì lze bezstandartní metodou urèovat prvkové složení
od fluoru, kvalitativnì od uhlíku.

Laboratoø spolupracuje s øadou pracoviš• (napøík -
lad Fakulta životního prostøedí UJEP, Fakulta strojní ho
inženýrství UJEP, Ústecké muzeum, …) a podílí se také na
výuce studentù (pøednášky Struktura látek a difrakèní
analýza materiálù a Difrakce záøení a struktura materiálù
vèetnì rentgenáøského praktika).
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Laboratoø strukturní rentgenografie Katedry inženýrství
pev ných látek FJFI ÈVUT v Praze [1] je pracovištì
vìdecké i pedagogické. Kromì výuky studentù se ve své
vìdec ko- výzkumné èinnosti tradiènì zamìøuje pøedevším
na rtg difrakèní studium stavu zbytkové napjatosti v

polykrystalických kovových i keramických materiálech.
Pøístrojové vybavení laboratoøe bylo v posledních letech
výraznì inovováno a dnes umožòuje rovnìž zkoumat
kvalitativnì i kvantitativnì fázové složení i tenkých vrstev
a pøednostní orientace polykrystalických materiálù.
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Historie Laboratoøe strukturní rentgenografie byla
popsána podrobnì již v nìkolika publikacích prof. Krause,
napøíklad i v Jubilejních almanaších FJFI ÈVUT 1955–
 2015 [2]. Základy Laboratoøe strukturní rentgeno grafie
byly položeny už pøi zakládání Fakulty jaderné a fyzikálnì
inženýrství ÈVUT v Praze, studium fyziky pevných látek
je zde nabízeno posluchaèùm od podzimu 1960. Pro gram
rentge nového výzkumu struktury krystalic kých pevných
látek zaèali vytváøet prom. fyz. Ivo Kraus a prom. fyz.
Galina Gosmanová ve spolupráci s prof. Adélou Kocha -
novskou z ÚFPL ÈSAV. Od té doby je pracovištì jedním
z pøedních laboratoøí využívající rentgenovou difrakci,
jehož pøístrojové vybavení je neustále moderni zováno a
možnosti analýz jsou neustále rozšiøo vány.

Laboratoø strukturní rentgenografie od loòského
prosince využívá nový práškový rentgenový difraktometr
Em py rean od firmy PANalytical (obr. 1), který je vybaven
úèinným poziènì citlivým detektorem 1Der s vysokým

ener getickým rozlišením (< 5 % CuKa) doplnìný rovnìž
pøí slušenstvím pro studium tenkých vrstev (Göblovo
parafokusaèní a rovinné zrcadlo) a textur (3-osá otevøená
Eulerova kolébka). I nadále je v laboratoøi využíván
práškový difraktometr X’Pert PRO MPD od firmy PAN -
alytical, který je vybaven unikátním polohovacím systé -
mem pro rozmìrné vzorky vyvinutým pracovníky labo ra-
 toøe, triangulaèním laserovým zamìøováním s 5µm pøes -
ností stanovení polohy a vysokoteplotní komùrkou HTK
2000N pro in-situ rtg difrakèní studie do 2300 °C ve vakuu
a do 1600 °C na vzduchu. Velkou pøedností laboratoøe je,
že je vybavena pìti rentgenkami s rùznou anodou, konkrét -
nì lze volit mezi prvky Cr, Mn, Co, Cu a Mo, což odpovídá
vlnovým délkám 2,29 až 0,71 C. Na pracovišti jsou stále
v provozu dvì rtg difrakèní zaøízení s plošnou detekcí
difrak èních obrazcù SEIFERT ID 3003 od firmy GE In -
spec tion Tech nol o gies, kde je používán dvou dimen zio nál -
ní pevnolátkový detektor – pamì•ová fólie, získaná data
jsou vyhodnocována softwarem LUCIA pro analýzu
obrazu. Pro studium hloubkových prùbìhù strukturnì

citlivých charakteristik je nezbytné definované postupné
elektrolytické odnímání povrchových vrstev k èemuž jsou
v laboratoøi dva pøístroje LectroPol 5 a mobilní Proto
Electropolisher Model 8818-V3.

Tématika problémù øešených v Laboratoøi strukturní
rentgenografie jak v rámci projektù základního a apliko -
vaného výzkumu, tak i na žádost našich i zahranièních
praco viš• a smluvních partnerù je neobyèejnì pestrá. Za
projekty základního výzkumu lze napøíklad zmínit projekt
„Mechanické vlastnosti funkèních vrstev submikronových
tlouš•ek“, v rámci aplikovaného výzkumu v souèasnosti
bìží projekt „Vysoce produktivní stroje pro prostøedí
digitálních továren“. Laboratoø spolupracuje s dalšími
výzkumnými organizacemi a také se podílí na výzkumu
prùmyslových partnerù jak tìch velkých jako napøíklad
UJV Øež, a.s. nebo UJP Praha a.s., tak tìch menších, avšak
neménì dùležitých, jako tøeba NEVA – TST s.r.o., což je
malý podnik v jižních Èechách zamìøující se na výrobu
strojù a nástrojù pro zpracování døeva.

Laboratoø strukturní rentgenografie pøispívá k výchovì 
fyzikálních inženýrù na FJFI ÈVUT v Praze, jejich
pøednostmi jsou dokonalé pochopení teorie fyzikálních
procesù, pøíprava a zvládnutí experimentù, jejich kritické
zhodnocení a využití výsledkù laboratorního výzkumu v
prùmyslové praxi.

1. Webová stránka Laboratoøe strukturní rentgenografie:
https://kiplweb.fjfi.cvut.cz/web/xrd/

2. I. Kraus & Š. Zajac v Jubilejní almanach FJFI ÈVUT
1955–2015, editoøi I. Kraus, L. Škoda & Š. Zajac (Praha:
ÈVUT, FJFI), 2015, ISBN 978-80-01-05766-7

Pracovištì je podpoøeno grantem Studentské grantové
soutìže ÈVUT è. SGS22/183/OHK4/3T/14 a projektem
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778 “Cen ter for ad -
vanced ap plied sci ence” v rámci Operaèního programu
Výzkum, vývoj a vzdìlání, který je kontrolován inisters tvem 
školství, mládeže a tìlovýchovy Èeské Republiky.

Obrázek 1. Difraktometr Em py rean (PANalytical) s úèinným poziènì citlivým
detektorem 1Der s vysokým energetickým rozlišením.

https://kiplweb.fjfi.cvut.cz/web/xrd/
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Rentgenové laboratoøe na Ústavu fyziky kondenzovaných
látek (ÚFKL) [1], který je souèástí historického areálu
Pøírodovìdecké fakulty Masarykovy uni ver sity (PøF MU)
v centru Brna, mají bohatou historii sahající až do období
po konci druhé svìtové války v roce 1945. Struèná historie
naší rentgenové fyzikální laboratoøe byla popsána celkem
podrobnì již v letech 2001 a 2010 [2,3] a nedávno také
v rozsáhlé publikaci [4] zahrnující pøehled historie všech
oborù na PøF MU. Od roku 2010 došlo v našich rtg labo ra -
toøích k nìkolika významným zmìnám, pøedevším co se
týèe provozovaných zaøízení, ale také v personálním slože -
ní a proto se zamìøíme na historii jen od konce tisí ci letí.

1. Struè ná his to rie

Po pøíchodu spoleèenských zmìn v roce 1989 a pak
pøedevším na konci 90. let minulého století a na zaèátku
století nového docházelo k významné modernizaci pøístro -
jù v rtg laboratoøi na ÚFKL. Postupnì byly nahrazeny letité 
zdroje rentgenového záøení Mikrometa 2E (obr. 1 vlevo)
novými zdroji od tehdejší firmy Siemens a ty pak vybaveny 
novými optickými elementy a detektory (obr. 1 vpravo),
z nichž vìtšina je v laboratoøi užívána v modernizované
formì dodnes. Laboratoø, v té dobì pod vedením Václava
Holého a Josefa Kubìny, byla rozšíøena zejména o tøi
významné difraktometry v tehdejší (ale i dnešní) dobì na
špièkové úrovni. Nejprve to byl okolo roku 1997 reflekto -
metr „Huber“ s goniometrem od firmy Huber sestavený pro 
studium reflektivity a difúzního rozptylu na multivrstvách.
Dále okolo roku 2000 byl místo pùvodního pøístroje
s Mikrometou sestaven také nový difraktometr „Bartels“ s
Bartelsovým monochromátorem a goniomet rem od firmy

Delong In stru ments pro mìøení difúzního rozptylu a
deformaèních polí v okolí difrakèních bodù v uspoøádání
na odraz. Okolo roku 2001 byl také sestaven tøetí význam -
ný rentgenový pøístroj urèený zejména pro mìøení rentge -
no vé reflexe a vybavený vakuovou píckou pro mìøení
reflektivity in-situ na goniometru s vertikálním uspo øá -
dáním. Tento byl urèený hlavnì ke studiu tepelné sta bil ity
multivrstev a v souèasnosti se již nepoužívá.

V tomto období se pod vedením Václava Holého a
Josefa Kubìny na vìdecké práci podíleli tehdejší kolegové
a zejména studenti doktorského studia: Zdenìk Bochníèek, 
Petr Mikulík, Mojmír Meduòa, Jiøí Novák, Ondøej Caha,
Jan Grim, Pavel Polouèek, Pavel Klang, Jan Krèmáø a
další, z nichž nìkteøí pracují na ústavu dodnes.

V pozdìjších letech byly stávající pøístroje upraveny a
modernizovány. Reflektometr Huber byl v období mezi
lety 2008–2010 doplnìn o in-situ vysokoteplotní vakuovou 
komùrku s omezeným úhlovým oborem (obr. 2) a zároveò
rozšíøen o grafitový monochromátor pro mìøení práškové
difrakce s vysokou intenzitou. Difraktometr Bartels byl
pøibliž nì v tomtéž období pøestavìn na Mo záøení (obr. 3) a 
upraven také pro mìøení difrakce na prùchod. V tomto
uspoøádání se oba pøístroje více ménì používají dodnes. 

V roce 2004 byl do praktika z pevných látek poøízen
malý stolní školní rentgen firmy Phywe se vzduchem
chlazenou rentgenkou o maximálním výkonu zdroje 35 kV
a 1 mA. Okolo roku 2009 se na ústav podaøilo také získat a
znovu zprovoznit pùvodnì vyøazený mikrofokusní zdroj
JEOL JMX-8H za úèelem možnosti poøizování topo grafic -
kých snímkù Si desek.
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Obrázek 1: Rtg laboratoø s temnou komorou a pùvodními zdroji Mikrometa 2E (vlevo) a difraktometr s Bartelsovým
monochromátorem pro mìøení difúzního rozptylu s vysokým rozlišením na pøelomu tisíciletí (vpravo).



Od roku 2011 se rentgenová laboratoø na ÚFKL zaèala
aktivnì podílet na realizaci vybavení tehdy novì vznikající
velké brnìnské výzkumné infrastruktury CEITEC (Støedo -
evropský technologický institut), v rámci které byly poøí -
ze ny nové nejmodernìjší difraktometry SmartLab od firmy 
Rigaku. Pod naší správou je difraktometr SmartLab vyba -
ve ný 9kW rotaèní anodou (obr. 4). 

V roce 2013 byl v rámci projektu CEPLANT do naší
laboratoøe na PøF MU poøízen další difraktometr SmartLab 
s bìžnou 3kW Cu rentgenovou lampou.

2. Ex pe ri men tál ní vy ba ve ní la bo ra to øe

V souèasné dobì využívá naše rentgenová laboratoø nìko -
lik rentgenových pøístrojù, pøièemž nejvíce využívané jsou
moderní automatické difraktometry od firmy Rigaku.
Bìhem posledních deseti let byly oba dva difraktometry
dovybaveny 2D polovodièovými detektory Hypix-3000,
které umožòují rychlé mapování reciprokého prostoru a
efektivní mìøení práškové difrakce. Difraktometr Smart -
Lab 9kW s rotaèní anodou, který je umístìn v rámci core-
 fa cil ity na CEITEC VUT, je navíc vybaven žíhací komorou 
ve tvaru kupole s rozsahem až do 1100 °C a také helio vým
kryostatem opìt ve tvaru kupole (obr. 4) umož òující
chlazení až k teplotám okolo 5 K, což umožòu je sledování
øady strukturních zmìn uvnitø materi álù in- situ.

V prostorách PøF MU pak dále využíváme již døíve
zmiò ované difraktometry „Huber“ a „Bartels“ sestavené na 
pøelomu tisíciletí.

Pro další výzkumné zámìry a pro úèely výuky pak vyu -
ží váme také zmiòovaný mikrofokusní zdroj JEOL a malý
školní rentgen od firmy Phywe (obr. 5).
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Obrázek 2: Reflektometr a difraktometr „Huber“ s žíhací komorou pro mìøení rtg reflektivity

Obrázek 3: Difraktometr s Bartelsovým monochromátorem
upravený na Mo rtg lampu pro mìøení difrakce a rtg flu o res cence.

Obrázek 4: Moderní vysoce vybavený difraktometr Rigaku s kryostatem až do 5 K a 2D plošným detektorem.
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3. Sou èas né vý zkum né ak ti vi ty 

Mezi aktuální zamìstnance naší rentgenové laboratoøe
kromì souèasných studentù patøí Václav Holý, který
zároveò øadu let pùsobí také na Univerzitì Karlovì, dále
Petr Mikulík, Mojmír Meduòa, Jiøí Novák a Ondøej Caha,
kde každý z nich se zabývá urèitými tématy výzkumu.
Naše laboratoø je také již od roku 2011 aktivnì zapojena ve
využití výzkumné infrastruktury CEITEC a to zejména  v
programu pokroèilých mikro- a nanostruktur. Od roku
2021 pùsobí tato skupina na ÚFKL již mimo rámec
CEITEC MU, v tìsné spolupráci s CEITEC Nano a díky
tomu také využíváme a obhospodaøujeme difraktometr s
rotaè ní anodou Rigaku, kde Ondøej Caha pùsobí jako ga -
rant pøístroje. 

Do souèasných výzkumných aktivit naší laboratoøe
øadíme napøíklad experimentální studium fyzikálních
vlastností tenkých vrstev tzv. topologických izolantù, což
jsou moderní materiály s velmi specifickou disperzní relací 
kvazi èástic v povrchové oblasti (O. Caha, V. Holý); výz -
kum tenkých vrstev organických polovodièù a moleku lár -
ních nano-magnetù, který pøispívá k pochopení interakcí
mezi funkèními molekulami na fundamentální úrovni  (J.
Novák); dále studium strukturních vlastností hetero epitax -
ních vrstev ve formì velkých polí sloupovitých mikro -
pilíøkù a drátù z rùzných materiálù (obvykle Ge SiGe, SiC
GaAs a další) na Si substrátech za úèelem monolitické inte -
grace rùzných materiálù na Si technologii a vývoje detek -
torù rentgenového záøení nové generace (M. Medu òa);
vývoj a využití rentgenových difrakèních metod, jako jsou
napøíklad metody Rock ing Curve Im ag ing neboli digitální
rtg difrakèní topografie s velkým zorným polem, která byla 
døíve rozvíjena pomocí synchrotronového záøení a v naší
labo ra toøi jsme ji pøevedli do bìžných labo ratorních
podmínek (P. Mikulík, O. Caha) a další témata. Náš tým se
také po dlouhá léta zúèastòuje øady experi men tù na
synchro tronu ESRF v Grenoblu a dalších evropských
synchrotronech. 

V naší laboratoøi se také øadu let podílíme na výzkumu
ve spolupráci s prùmyslem a to zejména s firmou onsemi
v Rožnovì pod Radhoštìm, se kterou spolupracujeme jak
na strukturní analýze desek Si, tak v poslední dobì také na

vývoji a strukturní analýze SiC monokrystalù. Mimo to
øadu let spolupracujeme také napø. se švýcarskou firmou
Evatec AG, zabývající se výrobou rùzných polovo -
dièových materiálù, a s dalšími firmami. 

4. Zá vìr

V následujícím období plánujeme zachovat souèasný
výzkumný smìr našeho pracovištì. Studium struktury
polovodièù, tenkých vrstev a nanostruktur je velmi žádoucí 
a perspektivní v elektronice a materiálových vìdách. 
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His tor i cally, X-ray struc tural anal y sis has been per formed
at the Comenius Uni ver sity in Bratislava since the 1950s.
Ba sic re search in the solid state phys ics and de vel op ment
of X-ray dif frac tion meth ods con tin ued af ter es tab lish ing
of Fac ulty of Math e mat ics and Phys ics by the sep a ra tion of
the phys i cal and math e mat i cal de part ments from the for -
mer Fac ulty of nat u ral sci ences in 1980. 

The Lab o ra tory of Structural Anal y sis at the Fac ulty of
Math e mat ics, Phys ics and In for ma tics of Comenius Uni -
ver sity in Bratislava is to day part of a larger com plex of
Lab o ra to ries of Ad vanced Tech nol o gies es tab lished in
2010 which is lo cated at the De part ment of Ex per i men tal
Phys ics. Our re search group mainly fo cuses on three core
top ics: hard coat ings for in dus trial ap pli ca tions and ex -
treme en vi ron men tal con di tions, super con duct ing cryo -
elec tronic heterostructures, de vel op ment of novel sim ple
gas sen sors based on metal ox ides. The in ves ti gated sam -
ples are in the form of thin lay ers, and the lab o ra tory equip -
ment fully en ables their prep a ra tion and anal y sis.

Lab o ra to ries of Ad vanced Tech nol o gies con tain set of
PVD tech niques like evap o ra tion, mag ne tron sput ter ing
(DC, RF), ad vanced sput ter ing meth ods (HiPIMS, HiTUS) 
and pusled la ser de po si tion equipped with in-situ RHEED
and ellipsometry. The mi cro- and nano-struc tures for test
de vices are fab ri cated us ing op ti cal and e-beam li thog ra -
phy and by fo cused ion beam. El e men tal chem i cal anal y sis
is per formed us ing en ergy- and wave length-dispersive
X-ray spec tros copy im ple mented in scan ning elec tron mi -
cro scopes. X-ray pho to elec tron spec tros copy pro vides ex -
tended chem i cal anal y sis. Elec tri cal trans port, mag neto 
-metry and ther mal mea sure ments can be per formed us ing
the multifunctional phys i cal prop er ties mea sure ment sys -
tem in tem per a ture range of 50mK – 500K and mag netic
field up to 14T. A com plete char ac ter iza tion of me chan i cal
and tribological prop er ties is pro vided at the de tached
work place of our group in Turany. 

The main an a lyt i cal fa cil ity for struc tural anal y sis is the 
diffractometer PANalytical X’pert Pro MRD (Fig.1), com -
mis sioned in Oc to ber 2011.  Within avail able bud get the
diffrac to meter was pro cured with op tions which could
cover wide range of mea sure ment modes of struc tural anal -
y ses of thin films. The diffractometer uses ce ramic 1.8 kW

X-ray tube (CuKa ra di a tion) with long fine fo cus ca pa ble
to flip into point fo cus. A pre cise mo tor ized sam ple stage
on the Eulerian cra dle (X, Y, Z, az i muth, tilt) al lows tex ture 
and stress anal y ses and also in-plane dif frac tion mode us -
ing an in cluded op tion. Mea sure ment set ups are eas ily in -
ter change able us ing pre-aligned Pre FIX op ti cal mod ules.
For high- res o lu tion dif frac tion or (non-) spec u lar re flec -
tivity the parabolic X-ray mir ror, 4-bounce Ge (022)
Bartels mono chro ma tor with 3-bounce Ge (022) chan -
nel-cut an a lyzer, par al lel plate collimator or vari able de tec -
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Fig ure 1. X’pert Pro MRD diffractometer.

Fig ure 2. Goniometer with Eulerian cra dle and at tached HT cham -
ber for in-situ mea sure ments.
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tor slits are avail able.  Monocapillary is suit able for tex ture, 
stress or in-plane dif frac tion mea sure ments in com bi na tion
with par al lel plate collimator in front of de tec tor. The
diffractometer is rou tinely used for fast screen ing of de pos -
ited hard coat ings. Typ i cally, the com par i son of coplanar
graz ing in ci dence dif frac tion to gether with fast sym met ri -
cal Bragg-Brentano scan ning with PIXcel de tec tor pro -
vides suf fi cient data for fast qual i ta tive phase anal y sis and
microstructure pa ram e ters es ti ma tion to gether with pref er -
en tial ori en ta tion and stress-states. Short X-ray re flec tivity
mea sure ments help in de ter mi na tion of mass den sity and
thin films thick ness. Al though sam ples sur face plane is po -
si tioned ver ti cally, it is also pos si ble to mea sure pow ders in 
Bragg-Brentano setup with ap pro pri ate mea sures.

Our re search in hard coat ings is fo cused on tran si tion
metal (TM) ni trides and bor ides. For ex am ple, TM di -
borides of ten con tain ver ti cally elon gated nano crystallites
of the AlB2-type hex ag o nal phase em bed ded in a bo ron-
 rich amor phous tis sue phase. For the more de tailed struc -
tural anal y sis at nanoscale it is nec es sary to uti lize e.g.
trans mis sion elec tron mi cros copy [1].  We have good co -
op er a tion with the Slo vak Acad emy of Sci ences or the Slo -
vak Tech ni cal Uni ver sity in us ing their TEM equip ment as
an ex ter nal ser vice. Ad van tage is the abil ity to pre pare our
own lamellae us ing our fo cused ion beam equip ment.

The mostly used monocrystalline sil i con or sap phire
sub strates in duce strong bi-ax ial tex ture es pe cially in thin
su per con duc tor or metal ox ide thin films [2,3]. Of ten the
um-thick polycrystalline hard coat ings show fil a men tary
pref er en tial ori en ta tion in duced by de po si tion pro cesses. 

To in ves ti gate ther mal sta bil ity, phase tran si tions and
ox i da tion pro cesses, the equip ment al lows in-situ mea sure -
ments us ing a domed hot stage (AntonPaar DHS1100). In
re cent years, in ves ti ga tions of new hard coat ings sys tems
be gin with the o ret i cal cal cu la tions us ing den sity func tional 
the ory [4].
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