
Ó Krystalografická spoleènost

86 Struktura 2025 - Lec tures Ma te ri als Struc ture, vol. 31,  no. 2 (2025)

Session III, September 9, Tuesday

L10

Data and what to do with it

DATA A CO S NIMI

Stanislav Daniš

Matematicko-fyzikální fakulta, Univerzita Karlova, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

 Umìlá inteligence (AI) rozproudila od svého vzniku øadu
diskusí na témata "k èemu mi to bude?" až po otázky
etického charakteru. Její pøítomnost rozhodnì zmìnila
zpùsob vìdecké práce. Avšak již døíve se používaly "uèící
se algoritmy", pøíchod AI jejich uplatnìní podstatnì

zrychlil. V pøednášce ukážeme nìkolik uplatnìní "chytrých 
algoritmù" ve výzkumu kondenzovaných látek
publikovaných v èasopisech Na ture a Sci ence. Naleznou
své místo i v oblasti rozptylu rtg záøení?

L11

NUCLEAR MAGNETIC RESONANCE IN SOLIDS 

Vojtìch Chlan 

Fac ulty of Math e mat ics and Physics, Charles Uni ver sity, Prague

Nu clear Mag netic Res o nance (NMR) pro vides unique in -
for ma tion on the lo cal struc ture and dy nam ics of con -
densed mat ter and serves as a ver sa tile tech nique in phys ics 
and ma te rial sci ence, as well as a valu able tool in chem is -
try, bio chem is try, mo lec u lar bi ol ogy, and med i cine.
Solid-state NMR spec tros copy al lows in ves ti ga tion of a
wide range of ma te ri als, in clud ing crys tal line and dis or -
dered sol ids, with unique ca pa bil i ties for prob ing both
struc tural and mag netic prop er ties. Lo cal crys tal sym me -
try, va lence state. In mag netic sol ids, though of ten chal -

leng ing, NMR spec tros copy yields ad di tional in for ma tion
about the mag netic state of at oms, can study in di vid ual
mag netic sublattices, or re veal the di rec tion of mag netic
mo ments. 

In the talk, the ba sic prin ci ple of NMR and re lated spec -
tros copy will be in tro duced, its ap pli ca tion to sol ids and
mag netic sol ids will be cov ered – with a fo cus on ar eas
where NMR spec tros copy can serve as a com ple men tary
method to dif frac tion tech niques.

.

Fig ure 1. 57Fe NMR spec trum of ferrimagnetic Li spinel fer rite with in di vid ual Fe sites dis tin guished in the unit cell. Five spec tral lines
ap pear both be cause of crys tal lo graphic and mag netic non-equiv a lence of Fe at oms.



Ó Krystalografická spoleènost

Ma te ri als Struc ture, vol. 31,  no. 2 (2025)       87

L12

SELECTED EXAMPLES IN X-RAY REFLECTOMETRY

Lukáš Horák

Charles Uni ver sity, Fac ulty of Math e mat ics and Phys ics, Prague, Czech Re pub lic

lukas.horak@matfyz.cuni.cz 

X-ray re flec tivity (XRR) is a well-es tab lished and, in prin -
ci ple, straight for ward tech nique for de ter min ing the depth
pro file of elec tron den sity in thin films [1]. The pres ence of
in ter fer ence fringes (Kiessig fringes) in the re flec tivity
curve typ i cally al lows for a di rect and ac cu rate es ti ma tion
of layer thick ness. How ever, in many prac ti cal cases, these
fringes are weak, dis torted, or even com pletely ab sent (Fig -
ure 1); yet mean ing ful struc tural in for ma tion can still be
ex tracted.

Even when sam ple im per fec tions such as sur face cur -
va ture or thick ness inhomogeneity sup press or smear the
in ter fer ence fringes, the ab sorp tion con trast can still be ex -
ploited to re li ably es ti mate the av er age layer thick ness.

For each sam ple, one must care fully con sider the ap -
pro pri ate level of model com plex ity for data fit ting. Should 
the model be kept as sim ple as pos si ble, even if it fails to
ad e quately re pro duce the mea sured data? In cases where
the fit is as poor as for some sam ples shown in Fig ure 2,
how trust wor thy are the ex tracted pa ram e ters? Fur ther -
more, is it fea si ble to fit the elec tron den sity depth-pro file
di rectly, and if so, can such an ap proach yield a unique and
phys i cally mean ing ful so lu tion?

This pre sen ta tion will ex plore sev eral such cases,
where the ab sence of clear fringes or the use of over sim pli -
fied mod els did not pre vent the re trieval of re li able den sity
pro files. Sur pris ingly, even mod els that poorly fit the ex -
per i men tal data can yield re sults com pa ra ble to those ob -
tained us ing sig nif i cantly more com plex and compu ta-
tionally de mand ing ap proaches. This raises im por tant

ques tions about the trade-off be tween model fi del ity and
interpretability, es pe cially in the con text of peer re view and 
pub li ca tion.

1. L. G. Parratt, Phys. Rev. 95, 359–369 (1954). DOI:
10.1103/PhysRev.95.359.

The work was sup ported by the pro ject GA ÈR, reg. No.
24-12710S.

Fig ure 1. XRR curves mea sured on Hy dro ge nated U lay ers. As it is 
vis i ble in the in set with the zoomed part, no thick ness fringes are
pres ent for the sam ple SO3. Is it still pos si ble to de ter mine/es ti mate
the layer thick ness by XRR?

Fig ure 2. (left) XRR curves of BIO/DTO bilayers on YSZ sub strate fit ted by the most sim ple model of two lay ers with rough in ter -
faces; (right) den sity depth-pro files vi su al ized for the re fined pa ram e ters of the model. How re li able are the fit ting re sults when the ex -
per i men tal data are ev i dently not fully fitted?
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First experience with single crystal diffractometer Synergy Rs

PRVNÍ ZKUŠENOSTI S MONOKRYSTALOVÝM DIFRAKTOMETREM SYNERGY
VYBAVENÝM ROTAÈNÍ ANODOU A ZAKØIVENÝM HYBRIDNÌ PIXELOVÝM

DETEKTOREM

M. Dušek, V. Petøíèek

In sti tute of Phys ics of the Czech Acad emy of Sci ences, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8, Czech Re pub lic

du sek@fzu.cz

Nový monokrystalový difraktometr s rotaèní anodou a
velkým zakøiveným detektorem od firmy Rigaku Ox ford
Dif frac tion je ve Fyzikálním ústavu v provozu od bøezna
2025. Dùvodem nákupu byla potøeba doplnit stávající,
zcela pøetížený, difraktometr Su per Nova pøístrojem, který
by dosahoval øádovì vyšší intenzity pøi zachování
podobného prùmìru primárního svazku. Prùmìr svazku je
v podmínkách naší laboratoøe dùležitým parametrem
vzhle dem k èastým experimentùm s vysoce adsorbujícími
krystaly. Pøístroj je navíc vybaven programovì ovlada -
telnou divergenèní clonou a možností nastavit energetické
okénko pro potlaèení luminiscence. 

Po nìkolika mìsících trvalého provozu jsme dosáhli
efektu, který se projevil u všech døíve zakoupených
difraktometrù: od poèáteèního zdìšení, co si poèneme
s tolika výsledky, jsme opìt v situaci, kdy typické mìøení

jednoho vzorku trvá jeden až dva dny. Rozdíl je pouze
v tom, že døíve bychom tyto vzorky vyøadili jako nemìøi -
telné. V èem je tedy skuteèné zlepšení, když pomineme
výho du pro chemiky, kteøí mohou stále víc odbývat pøípra -
vu kvalitních monokrystalù? V pøednášce ukazujeme, že
skuteèné zlepšení spoèívá v tom, že z krystalu dobré
kvality mùžeme vydobýt podstatnì víc informací.

Jako pøíklad jsme použili krystal YP3O9, jehož
struktura byla publikována v roce 2003 [1] jako standartní
struktura. Pozdìji byla látka zmìøena jako (3+1)d modulo -
vaná, tedy s jedním modulaèním vektorem, a dlouhá léta
používána v tzv. Kuchaøce programu Jana2020 [2] jako
pøíklad jednoduché modulované struktury. Ve finální
øešení ale pro nìkteré øezy superprostorem vycházely
nesmyslné „teplotní“ parametry (ADP – atomic dis place -
ment pa ram e ters), což nás vedlo k pøemìøení vzorku na

Obrázek 1. Indexaèní nástroj programu Jana2020 ukazující projekci nahledaných píkù do jedné základní buòky. Na delší hranì
zobrazené buòky vidíme první, druhé a tøetí satelity popsané q-vektorem (0, 0.375,0). Nejintenzivnìjší reflexe uvnitø buòky jsou první
satelity popsané q-vektorem (0.307, 0.375, 0.509). Všechny ostatní stopy lze popsat kombinací obou q-vektorù, èímž je indexován celý
difrakèní obraz (cca 98% nahledaných píkù).
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difraktometru Su per nova. Zde se ukázalo, že existuje další
set mnohem slabších satelitních reflexí, a že tedy strukturu
lze popsat pouze s dvìma modulaèními vektory. Data ale
byla pøíliš slabá, než aby to stálo za vynaložené úsilí.
Koneènì, v tomto roce, byl ten samý krystal pøemìøen na
našem novém difraktometru. Nìkolikadenní mìøení uká -
zalo, že kromì druhého modulaèního vektoru existují i
satelitní reflexe vzniklé kombinací obou modulaèních
vektorù, což je dùkazem, že se jedná o (3+2)d modulo -
vanou strukturu. Získaný difrakèní obraz ukazuje obr. 1. 

Difraktometr s takto intenzivním zdrojem vrací do hry
starou otázku, jestli je lepší mìøit vzorek deset minut na
synchrotronu, anebo týden v domácí laboratoøi. Naše

zkušenosti ukazují, že pokud nemáme dlouholeté zkuše -
nosti se synchrotronovým experimentem a dobré kontakty
na tamìjší experimentátory, je lepší vìnovat na to experi -
mentální èas a mìøit doma. 

V závìru pøednášky ukážeme, jakou strategii sdílejí
výrobci difraktometrù a výrobci mikrovlnných trub a
rychlovarných konvic.

1. M. Graia, A. Driss, T. Jouini, Solid State Sci ences, 5,
(2003), 393.

2. V. Petøíèek, L. Pa lati nus, J. Plášil, M. Dušek, , Z.
Kristallog. – Cryst. Ma ter., 238, (2023), 271.
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INTERPRETATION OF ELECTRON DENSITY MAPS USING NEURAL NETWORKS

Jiøí Zelenka, Jan Rohlíèek

In sti tute of Phys ics of the Czech Acad emy of Sci ences, Prague

The in ter pre ta tion of Fou rier maps is an im por tant pro cess
in X-ray dif frac tion anal y sis. Their qual ity and res o lu tion
can be lim ited by a num ber of fac tors, in clud ing the dis or -
der of at oms in the crys tal and poorly mea sured dif frac tion
data, which can be caused, for ex am ple, by crys tal in sta bil -
ity dur ing the ex per i ment, twinning, small crys tal size, or
oth er wise poor qual ity of the mea sured crys tals. These im -
per fec tions of ten lead to blurred or dif fi cult-to-in ter pret
maps, which com pli cate the de ter mi na tion of the crys tal
struc ture and cause head aches for many crys tal log ra phers.

In this work, we pres ent a pos si ble ap proach that could
help in ter pret low-res o lu tion maps. This ap proach uses

deep learn ing ca pa bil i ties to rec og nize and re con struct rel -
e vant fea tures in maps. In the re con structed maps, noise is
re moved and blurred parts of the map, which ap pear to be
mean ing less blobs, are in ter preted. This ap proach can be
ap plied at var i ous stages of struc tural anal y sis. For ex am -
ple, when in ter pret ing maps af ter solv ing a phase prob lem
or in ter pret ing dif fer en tial Fou rier maps. This ap proach is
also ap pli ca ble to var i ous groups of sub stances and ma te ri -
als, re gard less of whether they are in or ganic, or ganic, or
even pro tein struc tures, thus open ing up new pos si bil i ties
for stream lin ing the en tire struc tural anal y sis pro cess.
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USE OF INTERMOLECULAR DISTANCES IN SOLVING STRUCTURES FROM
POWDERS 

J. Rohlíèek
1
, J. Brus

2
, V. Eigner

3
 

1In sti tute of Phys ics of the Czech Acad emy of Sci ences, Na Slovance 2, Prague 8, 182 21, Czech Re pub lic
2In sti tu te of Ma cromo le cu lar Che mis t ry, Czech Aca de my of Sciences, Hey rov sky Squa re 2, Pra gue, 16206,

Czech Re pub lic
3De part ment of So lid Sta te Che mis t ry, Uni ver si ty of Che mi cal Tech no lo gy Pra gue, Pra gue 6, 166 28,

Czech Re pub lic

rohlicek@fzu.cz

This study in tro duces a meth od ol ogy that in cor po rates sup -
ple men tary struc tural in for ma tion about intermolecular
dis tances ob tained from solid-state NMR (ssNMR) mea -
sure ments into di rect-space ap proach for crys tal struc ture
de ter mi na tion from pow der dif frac tion (PD) data [1]. In
these meth ods, such intermolecular dis tances are ap plied as 
re straints within the global op ti mi za tion pro cess. Di rect-
 space tech niques are highly ef fec tive for solv ing struc tures
from PD data, par tic u larly when only a lab o ra tory
diffractometer is avail able. They em ploy global op ti mi za -
tion al go rithms which, iteratively test can di date struc tural
mod els for agree ment with ex per i men tal dif frac tion pat -
terns.

For struc tur ally sim ple, well-dif fract ing com pounds,
the prob a bil ity of iden ti fy ing the cor rect model is high.
How ever, the suc cess rate de creases rap idly with the num -
ber of de grees of free dom (DOF). A com pound with six
DOF can of ten be solved within sec onds, whereas those
with around 40 DOF are fre quently un solv able us ing PD
data alone, ex cept in rare cases [2]. The prob lem be comes
even worst for poorly crys tal line ma te ri als, where peak
broad en ing re duces the res o lu tion of dif frac tion data.

In this work, se lected intermolecular dis tances de ter -
mined from ssNMR ex per i ments were used as ad di tional

re straints in the struc ture de ter mi na tion pro cess. The FOX
soft ware [3] was mod i fied to in clude a new term in the cost
func tion that en forces agree ment with ex per i men tally de -
rived in ter atomic dis tances be tween spe cific at oms of dif -
fer ent mol e cules. These re straints, as signed tol er ances
based on NMR mea sure ment pre ci sion, were tested on a se -
ries of rel a tively sim ple isothiouronium salts. To sim u late
chal leng ing ex per i men tal con di tions, dif frac tion peak pro -
files were ar ti fi cially broad ened. The re sults dem on strate
that in clud ing ssNMR-based re straints sig nif i cantly im -
proves the like li hood of ob tain ing the cor rect struc tural so -
lu tion, even from low-qual ity PD data.

1. J. Rohlíèek, V. Eigner, J. Czernek, J. Brus, J. Appl.
Crystallogr. 58 (2025) 321-332.

2 M. Husak, A. Jegorov, J. Czernek, J. Rohlicek, S. Zizkova,
P. Vraspir, P. Kolesa, A. Fitch, J. Brus, Cryst. Growth Des. 
19 (2019) 4625-4631.

3. V. Favre-Nicolin, R. Èerný, Z. Für Krist. - Cryst. Ma ter.
219 (2004) 847-856.

This work was sup ported by the Grant Agency of the Czech
Re pub lic, pro ject no. 23-05293S.


