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Abs tract

The De part ment of Struc ture Anal y sis at the In sti tute of
Phys ics spe cial izes in de vel op ing crys tal lo graphic meth -
ods for aperiodic struc tures, struc ture anal y sis from elec -
tron dif frac tion, and some as pects of pow der dif frac tion. In
ad di tion, we per form X-ray and elec tron dif frac tion ex per i -
ments and prac ti cal struc ture anal y sis. This pa per shows
how the De part ment of Struc ture Anal y sis de vel oped since
2010, when a sum mary ar ti cle [1] on the oc ca sion of the
Col lo quium in Soláò was pub lished. The ar ti cle men tioned
above de scribes the de part ment’s his tory, which has been
op er at ing with out in ter rup tion for more than 70 years, and
cap tures the be gin nings of build ing a mod ern in stru men ta -
tion base for X-ray and elec tron dif frac tion. At that time,
we did not yet know that the world crys tal log ra phy was
about to un dergo an elec tron boom, but by the con trol of
fate, which - in ret ro spect - we call fore sight, we were al -
ready in the right boat. 

Elek tro no vá difrak ce

Lukáš Pa lati nus byl v roce 2010 známý jako autor úspìš -
ného programu Superflip [2], ale po návratu z dlouho -
dobého pobytu v zahranièí se rozhodl vìnovat novému
nadìjnému oboru, elektronové difrakci na nanokrystalech.
Aèkoli GAÈR manifestovala svoji systémovou neschop -
nost rozpoznat slibné projekty tím, že Lukášovi mnoho let
neudìlovala žádné projekty, plán to pøekazit nemohlo. V
krystalografii totiž víme, že si musíme pomáhat, takže
poèátky výzkumu elektronové difrakce v našem oddìlení
byly financovány z Akademické prémie Václava Petøíèka,
kterou získal za vývoj programu Jana. 

Cílem Lukášova výzkumu bylo, aby z dat elektronové
difrakce bylo možné spoèítat struktury s pøesností, která by
se blížila strukturám urèeným z rentgenu. K tomu bylo
potøeba koupit prastarý TEM, kde držák vzorku
umož òoval velké natoèení (tilt), a moderní nástavec pro
aplikaci precesní metody, vytvoøit z této sestavy Elektro -
nový difraktometr pomocí programù pro automatický  sbìr
a vyhodnocení dat, a nakonec vyvinout výpoèetní metody,
které umožní aplikovat dynamickou teorii difrakce.
Svìtový úspìch se dostavil v roce 2017, kdy se Lukášùv
tým dostal na titulní stránku Sci ence s èlánkem o upøesnìní
polohy vodíku z elektronové difrakce [3], a pokraèoval
publikací v témže èasopise v roce 2019 [4], kdy se podaøilo
z elektronové difrakce spoèítat absolutní strukturu. Tím se
také prolomily ledy na stranì grantové agentury, která
zaèala Lukášovy projekty pøijímat, èímž se dotyèný stal
sponzorem RTG krystalografie, která naopak upadla
v nemilost. 

Elektronová difrakce se v souèasné dobì na našem
pracovišti mìøí a zpracovává programem PETS [5], který
je i komerènì zajímavý, a proto jeho uživatelské rozhraní je 
moderní a vstøícné. Data pak pøebírá dvojice programù
Jana2020 [6] a Dyngo [7], kde Jana dìlá obvyklou
krystalografickou práci, tedy upøesòuje a interpretuje,
zatímco Dyngo jí dodává dynamické intenzity, jejich
derivace a další parametry. Právì Dyngo je nejunikátnìjší
souèástí celého procesu, nebo• zatím nikdo další podobný
výpoèetní nástroj nenabízí. 

Elektronové difrakci se nyní vìnuje velký tým, ze
kterého je tøeba jmenovat alespoò Petra Brázdu a Marianu
Klementovou, kteøí byli u všech výše uvedených zásadních 
krokù. Rozvoj strukturní analýzy z elektronové difrakce
nyní pokraèuje „nudnou fází“, kdy existující postupy jsou
dále zdokonalovány. Jak dùležitá tato fáze je ukazuje obr.
1, kde je ta samá struktura øešena v roce 2017 a o pìt let
pozdìji. V roce 2017 se podaøilo urèit polohy vodíkù,
zatímco v roce 2022 bylo již k rozpoznání, že vodíky jsou
rozdìlený mezi dvì polohy v dùsledku disorderu molekuly
vody. 

Pøí stro jo vé vy ba ve ní

V roce 2014 jsme získali projekt OPPK, kde Praha finan -
covala vše od sazenic kedluben až po strukturní analýzu, a
oddìlení strukturní analýzy tím získalo finanèní injekci 40
mil. Kè, což pro relativnì finanènì nenároèný obor
znamenalo kompletní modernizaci od sklepa po pùdu.
Následoval Národní projekt udržitelnosti NPU I, který po
pìt let financoval provoz našeho oddìlení s ušlechtilými
sociálnì-inženýrskými cíli, které jsme sice nikdy nedo -
kázali plnì pochopit, ale beze zbytku jsme je naplnili. Od
roku 2015 oddìlení disponuje dvìma mono krysta lovými
difraktometry (Su per Nova a Gem ini), dvìma práškovými
difraktometry (Em py rean a Smartlab), transmisním
elektronovým mikroskopen TECNAI G2 20 a vybavením
pro pøípravu mikroskopických vzorkù.

Pro gram Jana2020 a mag ne tic ké struk tu ry

V letošním roce byl po dlouhých odkladech zpùsobených
bouølivým vývojem zveøejnìn èlánek [6] o nové verzi
programu Jana, Jana2020. Tento pro gram byl ve skuteè -
nosti k dispozici již v roce 2020, ale nešlo jej citovat.
Jana2020 má zcela pøedìlané grafické rozhraní, které již
nespoléhá na podomácku vyrobené grafické funkce, ale
volá objekty poskytované knihovnou Winteracter. Hlavní
inovací, které si všimne každý uživatel, je interaktivní
kreslící pro gram, který ukazuje zmìny struktury bìhem
upøesnìní a který umožòuje editovat strukturní parametry a 
volat vybrané nástroje. Tento plot ter kreslí i modulované
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struktury a dovede vytvoøit populární „animace“, tj. po
sobì následující trojrozmìrné øezy definované souøadnicí t.

Vývoj programu byl po tøi roky podporován grantovou
agenturou, ale ve skuteènosti byl mnohem delší, protože
bylo potøeba pøeprogramovat stovky formuláøù do nového
grafického prostøedí, které sice je profesionální, ale hùøe
pøizpùsobitelné reálným potøebám. Dalším nároèným
procesem, který stále ještì probíhá, bylo rozhodnout, které
nástroje je úèelné volat z kreslícího programu a které je
výhodné i nadále ovládat pouze manuálnì. Pro gram
Jana2020 je nyní ve stavu, kdy ve všech ohledech pøedèí
pøedešlou verzi Jana2006. Je to patrnì i názor mnohých
uživatelù, protože na odkazu https://jana-login.fzu.cz,
který jsme zveøejnili teprve pøed mìsícem v publikaci [6],
bylo pøed zveøejnìním zaregistrováno pøes 3000 uživatelù,
kteøí si možnost registrace vypátrali sami. 

Pro gram Jana2020 obsahuje vše, co bylo v programu
Jana2006, ale nástroje prošly revizí a rozšíøením. Hlavní
vývoj programu se ale odehrává v oblasti magnetických
struktur, nebo• to je další obor vedle elektronové difrakce,
kde je stále ještì co vyvíjet. Unikátnost programu Jana -
2020 spoèívá v tom, že kombinuje využití analýzy repre -
zentací s využitím magnetických prostorových a super -
prostorových grup. Uživatel má pøitom k dispozici vše, co
bylo v programu vyvinuto pro strandartní a modulované
struktury, takže je napøíklad možné poèítat látky, ve
kterých je modulovaná jak magnetická, tak i nukleární
struktura [9]. Hezký pøíklad aplikace programu Jana na
frustrovanou magnetickou strukturu je vidìt na Obr. 2. 

Dal ší té ma ta

Oddìlení strukturní analýzy má dlouholetou tradici mine -
ra logickou, která je zosobnìna Jiøím Hyblerem a jeho
pracemi o strukturách minerálu cronstedtite (deset prací od
roku 2006). Na tuto tradici navázal Jakub Plášil, který je
v souèasnosti svìtovì známým expertem na minerály
uranu a autorem objevu devadesáti nových minerálù.
Velkým úspìchem bylo publikování extrémnì složité

struktury minerálu ewingite s uranylkarbonátovými klece -
mi, který se objevil na titulní stránce èasopisu Ge ol ogy
[11]. V poslední dobì se na mineralogickém výzkumu
podílí také Gwladys Steciuk, odbornice na strukturní
analý zu z elektronové difrakce, nebo• elektronová difrakce 
zpøístupnila pro strukturní analýzu øadu dosud nemìøi -
telných minerálù.

Velmi úspìšná je RTG strukturní analýza z práškù, kde
Laboratoø práškové difrakce vede Jan Rohlíèek. Honza
kráèí v tradicích našeho oddìlení, takže nejen øeší krysta -
lové struktury, ale podílí se také na vývoji metodik –
spolupracoval na vývoji programu FOX a March ing Cube,
vytvoøil pro gram CMP pro porovnávání krystalových
struktur [12] a v poslední dobì se vìnuje experimentùm in
situ. Oddìlení dále provádí analýzu monokrystalových
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Obrázek 1. Strukturní analýza látky Co1.13Al2P4O20H11.74. (vlevo) upøesnìní na základì kombinace dat ze šesti vzorkù
ukazuje vodíkové atomy; (vpravo) upøesnìní na základì jednoho z døíve použitých data setù ukazuje dis or der molekuly
vody. Metoda je popsána v èlánku [8]. 

Obrázek 2. Magnetické momenty upøesnìné programem Jana v
intermetalické structuøe HoAgGe s frustrovaným planárním
uspoøádáním magnetických momentù. 



struktur, a to v rámci široké globální spolupráce, kde mìøí -
me vše od soli kamenné po komplikované modulo va né
struktury. Oporou týmu je hyperaktivní Václav Eigner,
Monika Kuèeráková a Morgane Poupon. Struktury, které
nejde vyøešit, konèí jako vždy døíve na poèítaèi Václava
Petøíèka. 

Wolfgang Hornfeck sleduje naše snažení z nadèasové
perspektivy matematické krystalografie. Jeho tématem
jsou strukturní deskriptory, které mají za úkol odhalit
souvislosti mezi strukturou a vlastnostmi na základì
sofisti kovaného, ale èistì popisného, hlediska. Wolfgang
je jedním z nìkolika málo lidí, kteøí se ve svìtì touto
problematikou zabývají. Vhled do problematiky lze najít
napøíklad v práci [13].

Jak dál?

Provozovat oddìlení krystalografie bylo naposledy kon -
cep ènì snadné v 50. letech, kdy se jednalo o prùkop nický
obor všeobecnì uznávaný za vìdu. Od té doby se periodic -
ky objevují názory, že krystalografie je jen soubor dávno
definovaných technických postupù, které má provádìt
vyškolený personál pro nìjaký, nejlépe chemický, ústav.
Pøed rokem 1989 tyto názory nebyly pro krystalografii u
nás nebezpeèné, protože ústavy Akademie vìd provádìly
výzkum bez penìz, a kde nejsou peníze, není ani soutìž o
finanèní prostøedky. Drama zaèalo s rozvojem grantových
podpor, kdy najednou staèilo øíct, že toto není vìda, a
finanèní prostøedky pøesmìrovat na „perspektivní obory“. 

Udržet krystalografii jako vìdu znamená získat do
týmu každých 15 let nìkoho, kdo to dovede dokázat. V 90.
letech to byl Václav Petøíèek s modulovanými strukturami,
nyní je to Lukáš Pa lati nus s elektronovou difrakcí. Problém 
je, že tyto osobnosti nelze do Akademie pøilákat finanènì a
technologicky atraktivní nabídkou, takže se spíše jedná o
dílo náhody, kdy génius s místními vazbami zahoøí pro
krystalografii. Zásadní otázkou pro oddìlení strukturní
analýzy tedy je, jestli se nìkdo takový opìt objeví. 

Dalším problémem souèasnosti je pro nás to, že úèelové 
financování výzkumu pøerostlo na národní i Evropské
úrovni do zrùdného molocha, který místo aby pomáhal, tak
dusí a živí pouze sám sebe. Fungování vìdy je postavené
na pøedpokladu, že o tom, co je hodno výzkumu, nebudou
rozhodovat vìdecké in sti tute, ale tzv. Poskytovatelé,
jejichž primárním cílem je udržet v chodu své úøady a
ospra vedlnit vlastní existenci. Cesta ven není ve vylep -
šování, ale ve zrušení tohoto systému, což si ale málokdo
pøipouští, takže nás èekají buï dlouhá desetiletí stagnace
nebo nìjaká oèistná, ale velmi nepøíjemná, krize. 

Další poznámka se týká pøístrojového vybavení. Pro
RTG analýzu je nadìjí výzva OP JAK, souèást výše
zmínìného molocha, kde by bylo možné  získat prostøedky
pro modernizaci difraktometrù. V oboru elektronové
difrakce je situace složitìjší. V poèátcích se jednalo o
pomìrnì finanènì nenároèný obor, protože difrakce
nevyžadovala vysoké rozlišení. Postupnì se ale ukazuje, že 
další rozvoj metody a souvisejícího materiálového výzku -
mu nebude možný, pokud se zainteresovaným institucím
nepodaøí dohodnout a realizovat nákup velmi drahého, ale
nezbytného, korigovaného mikroskopu. Bez tohoto výdo -
bytku èeká Prahu a okolí propad do prùmìru.

Li te ra tu ra

1. M. Dušek, Ma te rial Struc ture, 17, no. 2a, k43-k46. 

2. L. Pa lati nus, G. Chapuis, J. Appl. Crystallogr., 40, (2007),
786.

3. L. Pa lati nus, P. Brázda, P. Boullay, O. Perez, M.
Klementová, S. Pe tit, V. Eigner, M. Zaarour, S. Mintova,

Sci ence, 355, (2017),166-169.

4. P. Brázda, L. Pa lati nus, M. Babor, Sci ence, 364, (2019),
667-669.

5. L. Pa lati nus, P. Brázda, M. Jelínek, J. Hrdá, G. Steciuk, M.

Klementová, Acta Cryst., B75, (2019), 512-522.

6. V. Petøíèek, L. Pa lati nus, J. Plášil, M. Dušek, Z.
Kristallogr., (2023). Ac cepted for pub li ca tion,

https://doi.org/10.1515/zkri-2023-0005 .

7. L. Pa lati nus, V. Petøíèek, C.A. Cor rea, Acta Cryst., A71,

(2015), 235-244.

8. P. Brázda, M. Klementová, Y. Krysiak, L. Pa lati nus,

IUCrJ, 9, (2022), 735–755.

9. L. Cañadillas-Delgado, L. Mazzuca, O. Fabelo, J.
Rodríguez-Carvajal, V. Petricek, Inor. Chem., 59, (2020),

17896-17905.

10. K. Zhao, H. Deng, K.A. Ross, V. Petøíèek,  Sci ence,  367,

(2020), 1218–1223.

11. T.A. Olds, J. Plášil, A.R. Kampf, A. Simonetti, L.R.
Sadergaski, Y.-S. Chen, P. Burns, P., Ge ol ogy, 45, (2017),

1007–1010.

12. J. Rohlíèek, E. Skoøepová, J. Appl. Crystallogr., 53,

(2020), 841 - 847.

13. W. Hornfeck, Acta Cryst., A78, (2022), 149 - 154.

Ó Krystalografická spoleènost

102 Struktura 2023 -  Lec tures Ma te ri als Struc ture, vol. 29, no. 2 (2023)

https://doi.org/10.1515/zkri-2023-0005


L11

LABORATOØ PRÁšKOVÉ DIFRAKCE NA ODDÌLENÍ STRUKTURNÍ ANALÝZY VE
FYZIKÁLNÍM ÚSTAVU AV ÈR, V. V. I.

J. Rohlíèek

Fyzikální ústav AV ÈR, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8, Czech Re pub lic

rohlicek@fzu.cz

Poèátek laboratoøe RTG práškové difrakce na oddìlení
struk turní analýzy Fyzikálního ústavu AV ÈR v.v.i. sahá
do nedávné minulosti. Rekonstrukcí malé opuštìné míst -
nosti bez oken a následnou instalací práškového difrakto -
met ru Em py rean od firmy PANalytical s mìdìnou
rentgenkou v roce 2011 vznikla skromná laboratoø, jejímž
hlavním posláním je øešení krystalových struktur z RTG
práškových difrakèních dat. Zakoupený difraktometr je z
toho dùvodu vybaven fokusaèním zrcadlem pro mìøení
v transmisním uspoøádání, tzv. uspoøádání Debye- Scher -
rer, kde je vzorek umístìn buï mezi dvìma kapto novými
foliemi nebo v tenkostìnné kapiláøe, viz. obr. 1. Samoz øej -
mos tí je možnost osadit pøístroj rovinným držákem (uspo -
øádání Bragg-Brentano). Dále je pøístroj možné osadit
primárním Johanssonovým monochro má torem, který je
vhodný pro mìøení rovinných vzorkù. Pozdìji byla k
pøístroji dokoupena chladicí hlava od firmy Cryostream
pro chlazení vzorkù v kapiláøe s teplotním rozsahem
90–500 K.

V roce 2015 byl zakoupen práškový difraktometr
Smart Lab od firmy Rigaku s 9kW Cu rotaèní anodou, viz.
obr. 2. Pøístroj byl poøízen v rámci projektu ASTRA a na
poøizovacích nákladech se podílelo také oddìlení spin -
troniky a nanoelektroniky. Difraktometr musí uspokojit
rozdílné potøeby dvou oddìlení, z èehož plyne jeho

relativnì bohaté vybavení zamìøené pro øešení krystalo -

vých struktur a pro analýzu tenkých vrstev. Pøístroj je
možné osadit primárním monochromátorem a kombinovat
ho s CBO, CBO-E optikou a dvouodrazovým Ge(220)
monochromátorem. Rùznými kombinacemi je možné
produkovat divergenèní, paralelní nebo fokusující svazek.

Mezi držáky vzorku lze najít XY stoleèek, j-c  kolébku,
držák na rovinný vzorek a držák na kapiláru. Pro detekci
RTG záøení je možné využít jeden ze tøí detektorù –
scintilaèní 0D, polovodièový 1D D/teX Ul tra 250 a 2D
pixel HyPix-3000 detektor. Dále byla k difraktometru
poøízena vysokoteplotní komùrka Anton Paar HTK1200N
s možností mìøení buï v kapiláøe nebo na plochém vzorku.

Laboratoø postupnì rozšiøovala své možnosti, takže
z pùvodní úzké specializace na mìøení difrakèních dat o
vysokém rozlišení pro øešení krystalových struktur se stala
laboratoø umožòující i mìøení tenkých vrstev, pólových
obrazcù, mìøení fázových pøechodù a in-situ mìøení
v reakèní kapiláøe.
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Obrázek 2: Difraktometr Rigaku SmartLab s rotaèní anodou. Na
obrázku s rovinným držákem, kalibraèním nástavcem a bez
primárního monochromátoru

Obrázek 1: Difraktometr Em py rean vyfocený s nejpoužívanìjší
konfigurací: Debye-Scherrer uspoøádání - fokusaèní zrcadlo,
vzorek v kapiláøe, PIXCel3D detektor a pøípadné chlazení vzorku.
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ODDÌLENÍ MATERIÁLOVÉ ANALÝZY VE FYZIKÁLNÍM ÚSTAVU AV ÈR

D. Šimek, M. Klementová, Z. Weiss

FZU Fyzikální ústav AV ÈR, Na Slovance 2, Praha 8, Czech Re pub lic

simek@fzu.cz

Oddìlení Materiálové analýzy Fyzikálnío ústavu je oddì -
lením specializujícím se na analytické metody ve fyzice
pevných látek, jejichž užití je spoleèné rùzným vyzkum -
ným smìrùm. Materiály a heterostruktury (vrstvy, povr -
cho vé sruktury, prototypy) pøipravené materiálovì- 
výzkumnými skupinami na Ústavu jsou pro úèely
technologické kontroly, mezipøípravy èi charakterizaci
výsledkù analyzovány metodami provozovanými v
laboratøích našeho oddìlení.

La bo ra toø emis ní spek t ro sko pie

Laboratoø provozuje optický emisní spektrometr s doutna -
vým výbojem sloužící k pøesné prvkové analýze materiálù
a hloubkovému profilování tohoto složení. Jeho konfi gu -
race je zvolena tak, aby rychlá a snadno kalibro vatelná
analýza pokrývala vìtšinu prvkù v materiálech studo va -

ných ve výzkumných skupinách Na Slovance (viz Obr. 1).
Ostatní prvky je možné detekovat zpracováním celo spek -
trál ního signálu zaznamenávaného CCD detektorem.
Prùbìž ná zmìna složení bìhem odprašování povrchu
doutna vým výbojem umožòuje urèit hloubkový profil
složení u povrchovì upravovaných materiálù.

La bo ra toø elek tro no vé mi k ro sko pie (LEM)

Laboratoø elektronové mikroskopie provozuje transmisní
(TEM) a øádkovací elektronové mikroskopy (SEM). SEM
jsou vybaveny doplòkovými metodami pro analýzu a
povrchové mapování prvkového složení (EDAX),
mapování orientace (EBSD) s možností opracování povr -
chù fokusovaným iontovým svazkem (FIB) s ionty Ga
nebo Xe. S pomocí FIB lze též (destruktivnì) provádìt
prvkové èi orientaèní mapování do hloubky materiálu
mezi jednotlivými odemletými vrstvami. FIB též slouží k
“preparaci” jednotlivých mikrostrukturních souèástí
(fází), jejichž mikro-mechanické vlastnosti lze pak studo -
vat pøímo v mikroskopu pomocí nanoindentoru. S pomo cí
FIB lze rovnìž vyøíznout z materiálu tenkou lamelu vhod -
nou pro studium v TEM z místa se zajímavými vlatnostmi.

TEM slouží k pozorování vlastností reálné struktury,
zobrazování dislokací, hranic zrn a dvojèat, magnetických
domén. TEM lze provozovat též v øádkovacím módu
(STEM), je vybaven doplòkovými metodami umožòu jící -
mi mapovat jak prvkové slkožení (EDAX) tak i lokální
orientaci (ACOM) s rozlišením øádovì pøesnìjším než v
pøípadì SEM (Obr. 2).
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Obr. 1. Prvkové detekèní kanály spektrometru.

Obr. 2. EBSD ze SEM (a) a ACOM ze STEM (d) mapa orientace. Pomnìte škálu!
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Rtg. la bo ra toø ROTAN

Laboratoø Rotan provozuje rentgenové difraktometry
(XRD) a výpoèetní tomografii s vysokým rozlišením, zva -
nou též rtg. mikroskopie (XRM). Rozlišení XRM je více
než øádovì horší proti SEM, avšak umožnuje zobrazovat
nedestruktivnì materiál do hloubky (3d) pomocí
rekonstrukce absorpèního kontrastu rtg. záøení. V XRM je
možné též pozorovat materiál bìhem zátìžové zkoušky za
zvýšené èi snížené teploty.

Rentgenová difrakce se v laboratoøi Rotan užívá k širo -
ké škále úkonù. Laueho difrakce slouží k urèování orien -
tace monokrystalù a jejich orientování pro následné
opra co vání za úèelem jiných fyzikálních mìøení èi násled -
né pøípravì heterostruktur. 

Prášková (polykrystalová) difrakce slouží ke kontrole
fázového složení, chrakterizaci mikrostruktury (velkost
zrn, pøednostní orientace) a (mikro)napì•ového stavu. Je
možné ji provádìt v širokém oboru teplot a sledovat tak
fázové pøechody, vèetnì rozpadu na strukturní domény.

Difrakce s vysokým rozlišením se užívá ke stanovování 
stavu epitaxe vrstev (napø. polovodièe), velmi pøesnému
urèování orientace facet èi mìøení tlouštìk mono krysta -
lických vrstev.

Maloúhlová difrakce (SAXS) slouží k charakterizaci
mikro struktury s kontrastem v hustotì s nanometrickými
rozmìry. Rtg. reflektivita (XRR) pak umožòuje stanovovat 
tlouštky a drsnosti velmi hladkých povrchových vrstev bez

nároku na jejich krystalizaèní stav. Vìtšinu difrakèních
metod lze užívat za nízké èi vysoké teploty.

Výsledky práce laboratoøí jsou souèástí pøíspìvkù
našich kolegù.
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The Group of Struc ture Anal y sis at the De part ment of Con -
densed Mat ter Phys ics, Fac ulty of Math e mat ics and Phys -
ics, Charles Uni ver sity has a long term tra di tion go ing back 
to the be gin ning of the Fac ulty of Math e mat ics and Phys ics 
(founded in 1951). For sev eral de cades the group sci en tists
fo cus to the re search of the struc ture of ma te ri als us ing
X-ray dif frac tion, neu tron scat ter ing or syn chro tron ra di a -
tion [1]. The main di rec tions of re search in clude struc tural
anal y sis and anal y sis of the real struc ture of polycrystalline 
ma te ri als, thin lay ers, multilayers, two-di men sional sur -
face struc tures, ferro elec trics, semi con duc tors, mag netic
ma te ri als, quan tum dots, liq uid crys tals, fullerenes, ul -
tra-fine grained and nanocrystalline ma te ri als with the aim
to find the re la tion ships be tween the struc ture and prop er -
ties of ma te ri als [2]. 

Re cently the group con sist of Stanislav Daniš, Petr
Doležal, Mi lan Dopita (head of the group), Václav Holý,
Lukáš Horák (head of the X-ray lab o ra tory), Radomír
Kužel and Tereza Košutová. It is worth to men tion that the
past and re cent sci en tific fo cus of the group was sig nif i -
cantly formed by for mer group mem bers, at the field of
crys tal log ra phy, X-ray scat ter ing and ma te ri als sci ence

well known per son al i ties as are or were Josef Šedivý,
Václav Valvoda, Pavla Èapková, Ludmila Dobiášová,
Radovan Èerný, Jan Ilavský, Da vid Rafaja, Zdenìk Matìj,
Dan iel Šimek.

Be sides of the top level own re search, awarded by high
num ber of na tional and in ter na tional grants, the mem bers
of the group are in ten sively in volved in ed u ca tion, teach ing 
and train ing ac tiv i ties at the fac ulty, con sist ing of lec tur ing
and guar anty of courses, ex er cises and lec tures, su per vis -
ing Bc., Mgr. and PhD stu dents and pro grams. Ad di tion -
ally the mem bers of the group were and are his tor i cally
ac tive in CSCA (past sci en tific sec re tar ies V. Valvoda and
R. Èerný and re cent sci en tific sec re tary R. Kužel), and are
in volved in or ga ni za tion of na tional and in ter na tional sci -
en tific meet ings, crys tal lo graphic con fer ences and work -
shops. 

In past few years the X-ray lab o ra tory, un der went sig -
nif i cant in stru men tal up grade. Sev eral mod ern – top class
lab o ra tory in stru ments, sub stan tially broad en ing the in -
stru men tal pos si bil i ties and avail able scat ter ing tech niques
of the lab o ra tory, were com mis sioned [3]. Namely i) the
gen eral pur pose X-ray diffractometer equipped with a high

Obr. 3. Rtg. mikroskop a jeho teplotnì-zátìžová komùrka.
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Fig ure 1. List of X-ray diffractometers avail able in the X-ray lab o ra tory at the De part ment of Con densed Mat ter Phys ics, Fac ulty of
Math e mat ics and Phys ics, Charles Uni ver sity. From left up per cor ner: Seifert XRD7, Bruker D8, Pho ton ics Sci ence Laue diffractometer, 
Panalytical MPD, Panalytical MRD, Rigaku Rapid II, left bot tom cor ner: re fur bished low tem per a ture diffractometer Dicont based on
Siemens D500, Rigaku SmartLab, Malvern-Panalytical Em py rean II, Xenocs Xeuss 2.0 SAXS/WAXS diffractometer. 

Fig ure 2 . List of non-am bi ent con di tions cham bers and stages avail able in the X-ray lab o ra tory at the De part ment of Con densed Mat ter
Phys ics. From left up per cor ner: Linkam TS 1000, Linkam THMS 600, Anton Paar DHS 1100, MRI HT-1600 high tem per a ture cham -
bers, Anton Paar XRK 900 re ac tor cham ber, left bot tom cor ner: Ox ford Cryosystems Cryostream 800 cooler, Cold Edge closed cy cle
He Cryostat, MRI com pres sion / ten sile stage, Almax easyLab di a mond an vil cell.
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flux ro ta tion an ode X-ray source and goniometer al low ing
both, coplanar and non-coplanar (in-plane) dif frac tion; ii)
high en ergy X-ray diffractometer equipped with unique
X-ray op ti cal el e ments, op er at ing with var i ous X-ray en er -
gies (6.9 – 22 keV); and iii) ap pa ra tus ded i cated to a small
an gle X-ray scat ter ing (SAXS) and small an gle X-ray scat -
ter ing in non-coplanar ge om e try (GISAXS) mea sure -
ments. All ma chines are equipped with mod ern 2D hy brid
pixel, sin gle pho ton count ing, low noise, de tec tors. 

This unique com bi na tion of X-ray diffractometers of -
fers mea sure ments cov er ing a wide range of re cip ro cal
space be tween q of 0.003 to 21 1/ C (q is a mag ni tude of re -
cip ro cal space vec tor), which al lows the fun da men tal stud -
ies of ma te ri als prop er ties in ranges from 0.03 up to 200
nm, in real space. The equip ment rep re sents a unique col -
lec tion of in stru ments al low ing nearly any type of lab o ra -
tory ac ces si ble X-ray scat ter ing ex per i ment - mea sure -
ments of sin gle crys tals, polycrystalline bulk and pow der
ma te ri als, nanocrystalline sam ples, thin films, multilayers
and epitaxial lay ers.

The in stru ments can op er ate with var i ous X-ray wave -
lengths (Co, Cu, Mo and Ag), and in dif fer ent ge om e tries:

Bragg-Brentano ge om e try, me dium res o lu tion par al lel
beam set ting, high res o lu tion ge om e try, with mono chro -

matic Ka1 ra di a tion and in coplanar and non-coplanar
(in-plane) mode. Var i ous sam ple en vi ron ments, low and
high tem per a ture cham bers, de for ma tion (ten sile and com -
pres sion) stage, re ac tion cham ber are avail able for in di vid -
ual diffractometers. Meth od olog i cally the lab o ra tory of fers 
the struc ture so lu tion and re fine ment, qual i ta tive and quan -
ti ta tive phase anal y sis, the real struc ture of ma te rial stud -
ies: pre ferred ori en ta tion of crys tal lites – tex ture
mea su re ments, re sid ual stress mea sure ments, re flec tivity
mea sure ments, rock ing curve mea sure ments, re cip ro cal
space map ping, pair dis tri bu tion func tion – to tal scat ter ing
mea sure ments, small an gle x-ray scat ter ing and graz ing-in -
ci dence small an gle x-ray scat ter ing.

1. V. Valvoda, Mat. Struc., vol. 8, num ber 2, (2001), 104. 

2. R. Kužel, V. Holý, S. Da niš, Ma te ri als Structu re, vol. 17,
no. 2a, (2010), k68.

3. https://kfkl.mff.cuni.cz/en/xray
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Lab o ra tory of Struc tural Bi ol ogy at the Czech Tech ni cal
Uni ver sity in Prague (LSB@CTU, https://kmlinux.fjfi.
cvut.cz/~kolenpe1/) was founded in 2016. The ini tial goal
of the lab o ra tory was to pro vide the ed u ca tion sup port for
stu dents who were in ter ested in struc ture bi ol ogy at the In -
sti tute of Bio tech nol ogy AS CR, v.v.i. How ever, quite
soon ap peared a pos si bil ity to de velop its own and par tially
in de pend ent re search pro gram.

LSB@CTU does not have the ex per i men tal back -
ground, and the ex per i men tal work to tally de pends on col -
lab o ra tion with lab o ra to ries of the In sti tute of Bio -
tech no l ogy in Vestec near Prague – Lab o ra tory of Struc -
ture and Func tion of Biomolecules (head Jan Dohnálek)
and Lab o ra tory of Biomolecular Rec og ni tion (head
Bohdan Schnei der).

The back ground in phys ics and math e mat ics al lows the
mem bers to fo cus on method de vel op ment, mainly on de -
vel op ment of crys tal lo graphic soft ware. This work was pi -
o neered by Jan Stránský, who de vel oped sev eral use ful
scripts fo cused mainly on ex per i men tal phas ing or anal y sis
of dif frac tion in ten si ties.

The key out come from the lab o ra tory is pro gram
PAIREF [1,2] de vel oped by Mar tin Malý. The pro gram
per forms au to matic paired re fine ment pro ce dure. The pro -
gram at tracted an in ter est from the CCP4 de vel op ers. It has
been in cluded to the CCP4 soft ware suite since 2022. The

pro gram was writ ten in close col lab o ra tion with Kay
Diederichs, who be came a close part ner of the lab o ra tory.

An other pro gram de vel oped in the lab o ra tory is
SHELIXIR [3]. The pro gram per forms au to matic screen ing
for op ti mal pa ram e ters for ex per i men tal phas ing pro ce -
dures. De spite the avail abil ity of great struc ture pre dic tion
tools, the method it self be longs to a valu able repertoir of
ex per i men tal ap proaches to re veal novel folds and crys tal
struc tures.

We are cur rently work ing on au to matic cor rec tions for
mul ti ple lat tice-translocation de fects. Jakub Hrubý is re -
spon si ble for thor ough test ing. In near fu ture, our fo cus
will be dif frac tion ani so tropy and po ten tially mi cro-ED.
The mem bers of LSB@CTU will ben e fit from close co op -
er a tion with the In sti tute of Bio tech nol ogy AS CR, v.v.i.
and part ner lab o ra to ries from abroad.

1. M. Malý, K. Diederichs, J. Dohnálek, P. Kolenko, IUCrJ,
7, (2020), pp. 681-692.

2. M. Malý, K. Diederichs, J. Dohnálek, P. Kolenko, Acta
Cryst. F77, (2021), pp. 226-229.

3. P. Kolenko, J. Stránský, T. Kova¾, M. Malý, J. Dohnálek,
J. Appl. Cryst., 54, (2021), pp. 996-1005.

This pub li ca tion was sup ported by the MEYS CR (pro jects
CAAS – CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778).
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