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KRYSTALOGRAFIE A KRYSTALOGRAFOVÉ V ÈESKÉ 
A SLOVENSKÉ REPUBLICE

Krys ta lo gra fie v ma te ri á lo vém vý zku mu, apli ko va ná krys ta lo gra fie, krys ta lo gra fie ve fy zi ce

Historie krystalografie v Èeskoslovensku byla od poèátku
spojena z vìtší èásti s materiálovým výzkumem a také se
Škodovými závody. V souèasné dobì je se jménem Škoda
spojena  automobilka v Mladé Boleslavi, kde se používá rtg 
difrakce pro výstupní kontrolu èástí pøevo dovek, pøesnìji
pro kontrolu profilù tlakových napìtí, které se závádí do
materiálu pomocí balotinování (kulièkování). Ve Škodì
Plzeò byla využívána difrakce dlouhou dobu s jedno -
duchými pøístroji a filmovou registrací. Nyní jsou v Plzni
pøedevším dvì pracovištì vybavené novými difrakto metry
ve výzkumném centru Západoèeské univerzity - Nové
technologie (oddìlení Materiály a technologie - P. Šutta, J.
Fiala), kde se výzkumné aktivity soustøeïují v souèasnosti
na na výzkum a vývoj materiálù pro fotovoltaické èlánky
II. a III. generace, materiálù pro foto niku a mikro systé mo -
vou techniku. Zejména tenké vrstvy transparentních vodi -
vých oxidù a tenké vrstvy køemíku rùzných strukturních
modifikací. Laboratoø je vybavena moderními difrakto -
metry, vèetnì jednoho s 2D detektorem. Dále pak laboratoø 
na katedøe fyziky Fakulty aplikovaných vìd (R. Èerstvý),
zamìøené na charakterizaci tenkých vrstev. 

Rtg laboratoøe nalezneme v rùzných podnicích, napø.
cementárnách. Dlouho dobu je také v Precheze Pøerov (J.
Balcárek), která patøí k nejvìtším producentù anor ganic -
kých barviv v Èeské republice a jednomu ze tøí nejvìtších
výrobcù  kyslièníku titanièitého v zemích CEFTA.

Rtg analýza má tradici i v U. S. Steel v Košicích a to
zej ména podrobná analýza textur (M. Èerník) [1]. Labo -
ratoø je v souèasnosti pro tento úèel velmi dobøe vybavena
difrakto metrem pro mìøení textur a napìtí a polohovì citli -
vým detektorem, soft warem MulTex, LaboTex, MAUD a
také metodou EBSD (elec tron back-scat tered dif frac tion).
Zamìøuje se na analýzu válcovaných plechù, povlakù,
keramik, sedimentù, prachù atd.

Materiálový výzkum je v posledních letech intenzívnì
vyvíjen na Ústavu materiálù, Materiálovìtechnologické
fakultì Slovenské univerzity v Bratislavì, která sídlí v
Trnavì (¼. Èaploviè, M. Kusý) [2]. Laboratoø vznikla v
roce 1986. Nyní je dobøe vybavena zejména pro metody
elektronové mikro sko pie a difrakce. Výzkum ná èinnost se
zamìøuje na oblast komplexních ko vo vých slitin, korozní
odolnost austenitických nerezových ocelí, bez olovnatých

pájek, nást ro jových ocelí pøipravených metodami práško -
vé metalurgie a zaøízení pro jadernou energetiku.

Dlouhou historii má materiálový výzkum na katedøe
inženýrství pevných látek Fakulty jaderné a fyzikálnì
inženýrské ÈVUT v Praze (N. Ganev, S. Vratislav, I.
Kraus, K. Kolaøík, Z. Pala) [3]. Pracovištì získalo výbor -
nou reputaci zejména v oblasti rentgenové tenzo metrie
vèetnì analýzy hloub kových profilù makro- a mikronapìtí
vzni ka jících v dùsledku
rùzných zpùs obù opra -
cování mate riálù a povr -
chových úprav. Katedra
má i pracovištì neutro -
novém zdroji v Øeži u
Prahy, kde se vì nu je
studiu textur, mag ne -
tických materiálù a
fázových transfor mací,
kontrole technologic kých 
procesù v chemické kata -
lýze.

Na pracovišti VUT Brno má prášková difrakce
dlouholetou tradici pøi vývoji pokroèilé keramiky pro
lékaøské úèely stejnì jako ve spolupráci s prùmyslem. Rtg
pracovištì je i na Ústavu fyziky materiálù AVÈR v.v.i.  (Y.
Jirásková, B. Da vid, O. Schneeweiss), kde je studován vliv
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struktury materiálù na jeho magnetické chování  u nano -
krystalických materiálù na bázi železa, jak pomocí
Mössbauerovy spektroskopie, tak i rtg difrakcí a transmisní 
elektronové mikroskopií. Na obou pracovištích se stará o
rtg difrakci P. Roupcová.

Populární nanomateriály jsou studovány na øadì
pracoviš•. Pøímo zamìøeno na tyto materiály je napø.
Centrum nanotechnologií na Vysoké škole báòské -
Technické univerzitì Ostrava (M. Valášková, G. Simha
Martynková), kde jsou pøipravovány a studovány mate -
riály  na bázi modifikovaných anorganických vrstevnatých
struktur (silikáty, hydroxidy), frikèní kompozity s
uhlíkatou složkou a nanokompozity, nanokeramiky. A také 
Regionální centrum pokroèilých technologií a materiálù
pøi Pøírodovìdecké fakul tì Univerzity Palackého v  Olo -
mou ci (R. Zboøil), kde skupina kovových nanomateriálù (J. 
Filip) pracuje na výzkumu nanokrystalických kovù
zejména na bázi železa a vzácných kovù (napø pou žití
nano železa v in situ tech no lo giích èištìní podzem ních vod) 
,dále použití nano støíbra v anti mikro biál ních tech no lo gi ích 
a apli kace nano èástic kovù v katalýze. V oblasti zák lad ního 
výzku mu se sku pina vìnuje komplex nímu popisu tox ic ity
na no kovù, mecha nismu anti bak teri ál ního úèinku
nanostøíbra nebo mecha nismu intera kce nano železa s
vybra ný mi polutanty [4].

Velmi nedávno vznikl Ústav pro nanomateriály,
pokroèilé technologie a inovace na Technické Univerzitì
v Liberci a v jeho rámci Laboratoø aplikované strukturní
rentgenografie s novým pøenosným difraktometrem (N.
Ganev).

Na pomezí fyziky a materiálové vìdy se pohybuje
nìkolik pracoviš•. Napø. katedra fyziky kondenzovaných
látek na Matematicko-fyzikální fakultì UK v Praze.
Skupina strukturní analýzy  (V. Holý, R. Kužel, S. Daniš,
M. Dopita,  Z. Matìj) se vìnuje se pomìrnì široké
problematice - komp lexní rtg analýze nanokrystalických
tenkých vrstev a práškù, jejich krystalizaci a in-situ
difrakènímu studiu jejich teplotní sta bil ity. Obdobným
studiím mikro krysta lic kým materiálù získa ných intenzivní
plastickou deformací. Dále nano trubkám, silnì
orientovaným a epitaxním vrst vám. Byly studovány napø.
polovodièové epitaxní vrstvy s magnetickými inkluzemi,
difuzní rozptyl na dislokacích v relaxovaných epitaxních
vrstvách GaN, rozptyl na magnetických polovodièových
feromagnetických vrstvách GaMnAs, na polovodièových
nanokrystalech a procesy samouspoøádání polovodièových 
kvantových teèek v epitaxních supermøížkách. V poslední
dobì to jsou nové typy polovodièù s uspoøádanými
magnetickými momenty - fe ro magnetické a
antiferomagnetické polovodièe (LiMn As, NaMnAs,
CuMnAs), hexagonální feri ty. Delší dobu je vyvíjen soft -
ware pro fitování celých práškových záznamù najednou
(MSTRUCT) zahrnující fyzikálnì realistické
mikrostrukturní modely. Oddìlení magne tických vlast nos -
tí se vìnuje mimo jiné souvislosti magnetických vlastností
a struktury [5]. Laboratoø je vybavena nìkolika moderním
difraktometry pro studium polykrystalických materiálù i
monokrystalù, øada experimentù se provádí na
synchrotronech. 

K tradièním rtg pracovištím patøí i Ústav fyziky
kondenzovaných látek na Pøírodovìdecké fakulty
Masarykovy univerzity v Brnì (P. Mikulík, M. Meduòa
O. Caha, J. Novák, døíve i V. Holý), která dlouhodobì
spolu pracuje s polovodièovými firmami v Rožnovì, což
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nasmì rovalo problematiku na výzkum defektù v krysta lic -
kém køemíku, studium vlivu teplotních procesù na preci -
pitaci kyslíku a tvorby dalších defektù. Dále je to studium
tenkovrstev na tých struktur a nanostruktur elektronické,
opto elektronické a magnetické aplikace. Skupina má
rozsáhlé mezinárodní kontakty a v poslední dobì výraznì
vylepšila instrumen tální vybavení, které je na špièkové
úrovni [6]. Tato skupina též provozuje difraktometr pro
tenké vrstvy s rotaèní   anodou v centrální laboratoøi pro
strukturní analýzu ve Støedoevropském technologickém
institutu (CEITEC), ve které je dále práškový  difraktometr
s vysokým rozlišením (P. Roupcová, Z. Spotz). Oba
difraktometry jsou vybaveny rozsáhlým pøíslušenstvím pro 
in-situ mìøení.

Fyzikální ústav AVÈR v Praze patøil od poèátkù k
hlavním centrùm krystalografie v Èeskoslovensku. V sou -
èas nosti se vìnuje strukturní problematice nìkolik oddì -
lení. Zmínit je tøeba pøedevším dvì.

Hlavní èinností Oddìlení strukturní analýzy je rozvoj
krys ta lografických výpoèetních metod. Systém Jana,  (V.
Petøíèek, M. Dušek), který se stal svìtovým standardem
v oblasti komplikovaných struktur, pokrývá rozsáhlé
oblas ti krystalografie: servisní krystalografii, nesou mì øi -
tel né modulované struktury, soumìøitelné struktury,
kompo zitní struktury a magnetické struktury. Významným
rysem programu je schopnost kombinovat data, takže je
napøíklad možné upøesòovat strukturní model souèasnì
proti monokrystalovým a práškovým datùm. Novým
smìrem je precesní elektronová difrakèní tomografie (L.
Pa lati nus, M. Klementová) umožòující urèování struktur
na mikrokrystalech a nanoèásticích a jejich dynamické
upøesòování [7]. V oddìlení má také výrazné zastoupení

strukturní analýza minerálù (J. Hybler – OD struktury, J.
Plášil - minerály uranu). V experimentální oblasti se
oddìlení zabývá vedle zmínìné elektronové difrakce také
RTG difrakcí na monokrystalech (M. Dušek) a práškovou
difrakcí pro kvantitativní stanovení struktury Rietveldovou 
metodou (J. Rohlíèek). V chemické krystalografii oddìlení
úzce spolupracuje s J. Fábrym z Oddìlení dielektrik. 

Laboratoø Rotan (Z. Šourek, J. Kub, V. Studnièka, M.
Èeròanský) byla založena v roce 1992. V souèasnosti je
vybavena dvìma zdroji s rotaèní anodou a spolupracuje s
prakticky všemi sekcemi ústavu a øeší strukturní problémy
spojené s rùznymi smìry fyziky kondenzovaných látek a
vztahem struktury a vlastností. Zahrnuje to napø.
kvantitativní fázovou analýzu, urèování velikosti
krystalitù, amorfní frakce, texturní analýzu. Studia jsou
zamìøena napø. na nanokrystalické fero elek trické a
feromagnetické vrstvy. Systematicky je studován reálný
povrch mechanicky opracovaných ocelí a hloub kové
profily napìtí, zmìny martenzitických a austeni tických fází 
v intermetalických slouèeninách vykazujících tvarovou
pamì•. Difrakcí s vysokým rozlišením jsou studovány 
polovodièové supermøížky a multivrstvy [8].

Fyzikální ústav Slovenské akademie vìd v Bratis -
lavì využívá a rozvíjí nìkolik techník rtg strukturní
analýzy. Oddelení multivrstev a nanostruktur  (M. Jergel,
P. Šiffaloviè, K. Végsö, E. Majková) je zamìøené na
pøípravu a studium tenkých vrstev, multivrstev  a nano -
struktur pro rtg optiku, spintroniku a senzory. Vedle toho
se vìnuje procesùm samouspoøádávání a tvorby nano -
èásticových souborù metodou Langmuir- Blodgettové [9].
Pro cha rak terizacii využívá techniky spekulární a
nespekulární reflektometrie, maloúhlového rozptylu
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(SAXS) a SAXS pøi šikmém
dopadu (GISAXS). Zvláštì
jsou studovány efekty
difúzního rozptylu pro
charakterizaci  povrchù a
rozhraní. Pro SAXS je k
dispozici výkonné zaøízení
Nano star s intenzivním
zdrojem s kapalnou Ga
anodou. Pro GISAXS bylo
vyvinuté vlastní zaøízení
lab-GISAXS, které umožnilo 
poprvé v laboratoøi sledovat
in-situ procesy tvorby 2D
nanoèásticových krystalù na
rozhraní kapalina- vzduch a testovat nové modely
parakrystalu. Další zaøízení GISAXS s mikrofokusním
zdrojem umístìné na vakuové komoøe umožòuje originální 
in-situ studia rùstu a formování tenkých vrstev pøi depozici
dvojitým iontovým svazkem (DIBS). 

Oddìlení fyziky kovù (P. Švec, D. Janièkoviè, M.
Krajèí, M. Mihalkoviè) bylo jedním z prvních pracoviš•,
kde byla vyvinutá technologie rychlého ochlazení pro pøíp -
ravu pásek amorfních kovových slitin s unikátní kombi nací 
mechanických a magnetických vlastností. V souèasnosti
rozvíjí tuto technologii také pro pøípravu nových
mikrokrystalických a objemových materiálù s cílenými
vlastnostmi. V této souvislosti oddìlení významnì pøispìlo 
k teorii intermetalických slitin a kvazikrystalù. K dispozici
má nìkolik práškových difraktometrù vèetnì výkonné
sestavy Dis cover 8 SSS s rotaèní anodou v laboratoøi
MULTIDISC, kterou využívá spolu s Oddìlením
multivrstev a nanostruktúr pro základní rtg charakterizaci
(fázové složení, pnutí, textura). MULTIDISC je spoleènou
laboratoøí Fyzikálního a Elektrotechnického ústavu SAV
(E. Dobroèka) [10]. Oba ústavy také spolupracují na vývoji 
nových prvkù krystalové rtg optiky pro metrologii a
zobrazování.

Krys ta lo gra fie v ana lý ze umì lec kých dìl 
a ve fo renz ním vý zku mu

Tato tématika se zaèala ob jevovat na svìtových a evrop -
ských krys ta lo grafických konferencích te prve pøed
nìkolika lety, ale  stá vá se pomalu jejich tradièní souèástí.
V Praze byla založena laboratoø ALMA (Ac a demic Ma te -
ri als Re search Lab o ra tory of Painted Artworks) jako
spoleèné praco vištì Akademie múzických umìní a Ústavu
anorganické chemie AV ÈR v
Øeži u Prahy (P. Bezdièka).
Kombinace rùzných odvìtví
pøírodních vìd, umìní a historie
umožòuje hlubší porozumìní
malíøským techni kám a
materiálùm. Laboratoø ALMA
rozvíjí pøíslušné analytické
metody a interpretuje výsledky v
kontextu historie umìní a historie
technologie materiálù. Obzvláštì
pro rtg difrakci je cílem
minimalizovat potøebné množství 
materiálu a velikost vzorku.

Laboratoø spolupracuje také s Kriminalistickým
ústavem v Praze (M. Kotrlý), jehož historie sahá do
šedesátých let minulého století. Ve forenzní oblasti stále
více prosazuje trend urèení fáze minimálnì dvìma nezá -
vislými metodami. Závìry expertíz jsou podklady pro
rozhodování orgánu èinných v trestním øízení, tj. rozho -
dování o vinì a trestu, a výsledky proto musí mít co nejvyš -
ší stupeò hodnovìrnosti. Zde je úloha XRD metod velmi
obtížnì nahraditelná, protože umožòuje fázovou analýzu
na fyzikálni jiném principu než vìtšina standardních
analytických metod pro anorganickou i organickou fázi.
[11]. Rtg strukturní analýza je využívána napø. v násle du -
jících oblastech kriminalistické identifikace a komparace:
pedo logické stopy, mineralogické a petrologické mate -
riály,  drahé kameny a další gemologické objekty,  pigmen -
tové fáze v nejširším pojetí, povýbuchové zplodiny,
kompo nenty výbušnin, plastické hmoty a polymery,  
farmaceutické produkty a kosmetické výrobky,  stavební
materiály, slitiny a kovy, plniva a aditiva, ohnivzdorné a
bezpeènostní výplni plášti trezoru.

Krys ta lo gra fie v mi ne ra lo gii

Poèátek mineralogické krystalografie je spojen s Bohu -
milem Ježkem a v novìjší historii s Milanem Riederem.
Dnes se hlavní èást mineralogického výzkumu v Èeské
republice provádí v Národním muzeu v Praze, v Èeské
geologické službì (F. Laufek), Geologickém ústavu AV
ÈR (R. Skála), Pøírodovìdecké fakultì UK v Praze (V.
Goliáš) [12], na Masarykovì univerzitì v Brnì (V. Vávra)
a Palackého univerzitì v Olomouci i nìkterých dalších
institucích, kde je prášková difrakce používána spíše jako
rutinní metoda. Èeská re gion je proslulý svými hornickými 
støedisky s mnoha lokalitami a ložisky základníchkovù,
støíbra, zlata a také uranových rud (jako Kutná Hora,
Pøíbram èi Jáchymov). Kolem devadesáti nových
mineralogických druhù z tìchto lokalitách bylo popsáno a
schváleno Mezinárodní mineralogickou asociací. Každý
rok se objevuje nìkolik dalších popisù a urcèených
krystalových struktur pøírodních krystalových fází. Z
posledních nálezù lze zmínit napøíklad novou fázi vavøínit
ze severních Èech, litochlebit ze severo moravského
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uranového nalezištì, svìtle zelený slavkovit nebo
oranžovo-žlutý sejkorait-(Y) z jáchymovského nalezištì.

Che mic ká krys ta lo gra fie

Chemická krystalografie nemá u nás tak bohatou tradici
jako v nìkterých jiných zemích, ale pøesto lze najít nìkolik
významných pracoviš•.

Je to napø. Pøírodovìdecká fakulta
UK v Praze, katedra anorganické
chemie (I. Císaøová, D. Havlíèek, P.
Vojtíšek, D. Nižòanský), kde bylo v
roce 2000 vytvoøeno Centrum moleku -
lo vých a krystalových struktur, jehož
nejpod stat nìjší èástí je difraktometr
Nonius KappaCCD s plošným detek -
torem umožòujícím stanovit tøi krysta -
lové struktury malých molekul dennì.
Možnosti práškových metod se pak podstatnì rozšíøily
2009. Oblasti studia se dìlí na: I. struktury mono krystalu:
novì pøipravené látky v oblasti chemie (anorganická  a

orga nická), minerály, pøírodní látky; II. práš kové metody:
kvalitativní a kvan ti-  tativní fázová analýza, stanovení veli -
kosti èástic [13].

Dále Ústav chemie pevných látek VŠCHT Praha (B.
Kratochvíl, M. Hušák, J. Èejka), Na Vysoké škole
chemicko-technologické v Praze  se rozvoji a aplikaci RTG 
difrakèních metod vìnuje pøedevším Ústav chemie
pevných látek. Skupina chemie organických pevných látek
(B. Kratochvíl, M. Hušák, J. Èejka) se zabývá aplikací
RTG strukturní analýzy ve farmaceutickém prùmyslu.
Pøedevším se jedná o korelaci struktury a vlastností a

monitorování polymorfismu
farmaceutických substancí
(an hydráty, hydráty, soli a ko -
krystaly). Významnì se roz -
víjí metodika øešení struk tury
substancí z prášku a vý voj
krystalografického soft ware
[14]. Skupina se zasloužila o
významnou propagaci RTG
difrakèní metodiky ve
farmaceutických firmách

(Teva, Zentiva, Interpharma ad.). Skupina anorganických
pevných látek (F. Kovanda, D. Koloušek, B. Doušová) se
zabývá charakterizací nových materiálù pro katalýzu,
ekologické aplikace, geopolymery atd.

Na VŠCHT Praha je zaøízena i laboratoø rtg
difraktometrie jako souèást Centrálních laboratoøí (J.
Maixner, R. Pažout). Jejím hlavním posláním je servisní
stanovování fázového složení, vyhodnocování difrakèních
záznamù a prvkového složení vzorkù (RTG fluorescenèní
analýza). K dalším aktivitám patøí stanovování struktury
malých organických molekul z prášku i monokrystalù,
vèetnì pìstování monokrystalù (J. Cibulková) a zjiš•ování
struktur pøírodních sulfosolí monokrystalovou difrakcí na
fragmentech zrn separovaných z nábrusù.[14]. 

Skupina molekulárních simulací, katedry chemické
fyziky a optiky Matematicko- fyzikální fakulty UK v Praze
bylo založeno v roce 1997  (M. Pospíšil, J. Burda) [15].
Simulace pomocí Ma te ri als Studia jsou zejména zamìøeny
na výpoèty rùzných typù silikátù inter kalovaných organic -
kými mole kulami, molekul por fyrinù, neusp oøá daných
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vrstevnatých systé mù, polovodièù s foto kata lytickými
vlastnostmi adsor bo va ných na povrchù jílù.

Na Slovensku je tøeba vyzdvihnout minimálnì tøi
pracovištì. Je to Ústav anorganické chemie SAV, zejmé -
na oddìlení teoretické chemie, v Bratislavì (L. Smrèok, S.
Ïuroviè, D. Gyepesová) [16]. Z mnoha strukturních studií
lze zmínit urèení krystalové a elektronové struktury
chirálních derivátù sacharidù, komplexy mìdi(II)
obsahujících Schiffovu bázi a krystalovou strukturu
kronstetitu-3T  a její polytpy. Souèasné aktivity jsou
zamìøené na vývoj pokroèilých výpoèetních metod
elektronových korelací v molekulách a pevných látkách,
magnetické a elektrické vlastnosti støednì velkých systémù 
organometalických a biologicky  a katalyticky aktivních
láteka kombinaci expe ri men tálních metod  (strukturní
analýza, vibraèní spektros kopie) s pøesnými DFT výpoèty.

Rozvoj krystalografie v Bratislavì je úzce spjat s
rozvojem koordinaèní chemie. Dnes je to stále hlavní téma
výzkumu na Fakultì chemické a potravináøské technologie
Slovenské technické univerzity, zejména na Ústavu
anorganické chemie, technologie a materiálù  (M. Koman,
V. Jorík, J. Monco¾) [17] a Ústavu fyzikální chemie (J.
Kožíšek). 

V roku 2006 v rámci projektu: “Vybudování
excelentního pracovištì na øešení elektronové struktury
pevných látek” byla na katedøe fyzikální chemie zøízena
laboratoø rtg monokrystalové strukturní analýzy a tak
vzniklo pracovištì pro studium nábojových hustot
pøevážnì koordinaèních slouèenin. Ve spolupráci s
teoretickými chemiky byl tak vytvoøen dùležitý nástroj pro
studium korelace struktura - vlastnosti [18]. Z velmi
pøesných rtg mìøení difrakèních dat pøi 100 K je možné

multipolárním
zpøesnením získat
rozdìlení elektronové
hustoty a následne
topo logickou analýzou 
urèit charak teris tiky
vazeb. Inte gra cí
elektro nové hus toty v
atomovém bazénu lze
získat náboje na
jednot livých atomech.
Z takto získaných

výsledkù v krystalu je možné potom uva žovat o
vlastnostech dané látky v rùzných prostøedích (v roztocích, 
v živých organizmech). 

V souèasnosti se sledují aktuální a perspektívní trendy
v koordinaèní chemii s orientací na komplexní objekty, 
fyzikálne èi chemicky vysoce funkèné a to zejména jako
materiály a katalyzátory, nebo pùsobí v živých organis -
mech a v ochrane životního prostøedí. To zahrnuje i
pøípravu, studium struktury, chemické reaktivity a biolo -
gické aktivity slouèenin, které mají perspektivu využití v
lidské èi veterinární medicíne, slouží jako prekurzory na
pøípravu nových materiálù a vystupují v katalytických
procesech. V poslední dobì se rozvíjí i výzkum biokoord -
inaèních slouèenin, zejména karboxylátové komplexy
mìdi a železa s biologicky aktivními ligandy.

Toto pracovištì dlouhou dobu úzce spolupracuje s
katedrou anorganické chemie (laboratoø strukturní
analýzy) Pøírodovìdecké fakulty Univerzity P. J. Šafá -
ri ka v Košicích (J. Èernák) [19]. Studovány jsou zejména
kyanidokomplexy Ni, Cu, Pd a Pt a komplexy obsahující
biologicky aktivní ligandy.

Chemická krystalografie má tradici i na katedøe
anorganické chemie Univerzity Palackého v Olomouci
(Z. Trávníèek, J. Kameníèek) [20]. V souèasnosti se
zamìøuje  na nové komplexní slouèeniny pøechodných
prvkù v tìchto oblastech: vývoj nových typù biologicky
aktivních slouèenin s medicínským aplikaèním potenci -
álem (napø. látky s protinádorovými, protizánìtlivými,
anti dia be tickými úèinky); pøípravu a studium
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molekulových magn etù a molekulových pøepínaèù s
aplikaèním potenciálem v oblasti senzorù, pamì•ových èi
záznamových médií s vysokou hustotou záznamu; studium
hybridních mole kulárnì-krystalických nanostruktur s
funkcionalizovaným nanokrystalickým nosièem na bázi
oxidù železa a navázanou koordinaèní slouèeninou
kombinující vlastnosti obou složek

Další skupiny zabývající se chemickou krystalografií
lze nalézt napø. na Univerzitì Pardubice èi Ústavu chemie
Masarykovy univerzity v Brnì (výzkumná skupina
koordinaèní chemie a krystalografie).

Pro tei no vá krys ta lo gra fie

Èeští a slovenští vìdci publikovali své práce z proteinové
krystalografie již pøed rokem 1990, avšak v té dobì
získávali své výsledky vždy ve spolupráci se zahranièními
pracovišti. V posledních letech se však tento obor rozvíjí,
vznikla i èeská spoleènost pro strukturní biologii a jejích
výroèních konferencí se zúèastòuje vždy pøes stovku lidí,
zejména mladých.

První skuteènou investicí do tohoto oboru byl spoleèný
projekt Ústavu molekulární genetiky Mo lec u lar Ge net ics
(P. Øezáèová, J. Sedláèek, J. Brynda) a Ústavu
makromolekulární chemie AV ÈR v  Praze v roce 1998  (J.
Hašek, J. Dohnálek).

V souèasnosti vznikají krystalografické publikace na
asi osmi pracovištích, které mají krystalografii jako svoji
primární aktivitu. 

Skupina v Ústavu makromolekulární chemie AV ÈR (J. 
Hašek, J. Dohnálek, P. Kolenko a další) [21] se v
souèasnosti pøesová do Biotechnologického ústavu 
(laboratoø strukturní analýzy makromolekul)

Významná skupina je v Ústavu molekulární genetiky 
(Laboratoø strukturní biologie, P. Øezáèová, J. Brynda, J.
Sedláèek), která se zabývá proteázou z viru HIV,
potenciální mi léèebnými monoklonálními protilátka a
nìkterými bílkovinami charakteristickými pro lidské
nádory (galektin 4 a karbonická anhydráza 9) a další
skupiny v. Ústavu  organické chemie a biochemie

Biotechnologický ústav AV ÈR (B. Schnei der) byl
založen v roce 2008 jehož cílem je základní výzkum v
oblasti molekulárnì bio lo gických vìd na špièkové úrovni a 
pøevod biotech no logic kých metod a mo le ku lár ních
nástrojù k diag nos tice a léèbì pato logického stavu buòky
do humánní a veterinární me dicíny, pøípadnì dalších

dùležitých oblastí lidské èinnosti [22].
Národní centrum pro výzkum biomolekul  Masarykovy 

univerzity v Brnì je nezávislá jednotka zamìøená na
biologický a chemický výzkum  (M. Wimmerová, G.
Demo) [23] s pomìrnì velkým lidským potenciálem
zejména mladších pracovníkù a širokým zábìrem.

CEITEC

Relativnì velmi široké spektrum krystalografických
metodik je využíváno v brnìnském Støedoevropském
technologickém institutu CEITEC a jeho centrálních
laboratoøích.

Centrální laboratoø RTG difrakce a Bio-SAXS
CEITECu (J. Marek, T. Klumpler, M. Babiak) je orien -
tována na experimentální podporu vìdecké komunity
využívající jednak izotropní maloúhlý rozptyl RTG záøení
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(SAXS) na koloidních roztocích biologických a nano -
èásticových vzorkù s cílem urèit strukturu studovaných
vzorkù do nízkého rozlišení, jednak difrakci RTG záøení na 
monokrystalech s cílem urèit struktury krystalù  jak
“malých” molekul, tak i biologických makromolekul do
rozlišení atomového.

Strukturní výzkum se provádí i na Farmaceutické
fakultì Veterinární a farmaceutické univerzity v Brnì (F.
Pavelèík).

Jedním z prvních pracoviš•, která se vìnovala výzkumu 
biomolekul byl Ústav molekulární biologie SAV v
Bratislavì (J. Ševèík, L. Urbániková) [24]

Laboratoø krystalogeneze a biomolekulární
krystalografie byla založena v roce  2002 jako èást Ústavu
fyzikální biologie Jihoèeské univerzity v Èeských
Budìjovicích, pozdìji se stala souèástí Ústavu systémové
biologie a ekologie AVÈR, nyní Ústavu nanobiologie a
strukturní biologie (I. Kutá Smatanová, R. Ettrich) a je
umístìna v Akademickém a univerzitním centru v Nových
Hradech [25]. Zabývá se strukturními studiemi mem brá -
nových a ve vodì rozpust ných makromole kulár ních
komplexù. V laboratoøi se soustavnì vyvíjejí a testují
alternativní a pokroèilé krystalizaèních techniky.

Mezi pracovišti užívajícími výsledky proteinové
krystalografie lze uvést 1. lékaøskou fakultu UK (P.
Martásek, I. Mikula), Pøírodovìdeckou fakultu UK (T.
Obšil), Mendelova univerzita v Brnì (B. Brzobohatý)
Palackého Univerzita v  Olomouci. 

Zkoumaná témata proteinové krystalografie jsou široká 
od medicínských a zemìdìlských aplikací (návrh léèiv,
genetické nemoci, transmembranový trans port,
biokompatibilní materiály atd.) po výrobu potravin a
prùmyslové aplikace (enzymové inženýrství, nové
produkty, aktivita za extrémních podmínek apod). Studia
jsou také orientována na teoretické vysvìtlení samo -
organizace a efektivitu procesù v makromolekulárních
systémech.

Roz ptyl ne utro nù

Centrum neutronového rozptylu v Ústavu jaderné fyziky
AV ÈR v Øeži u Prahy  (P. Mikula, P. Lukáš, J. Strunz, J.
Šaroun, P. Beran) funguje od roku  1965 [26]. Tradièní
výzkum zamìøený na neutronovou optiku se nyní
soustøeïuje na vícenásobné reflexe na dokonalých
krystalech a zahnutých sendvièových krystalech a zahrnuje 
i vývoj Monte Carlo simulací (soft ware RESTRAX).
Postaven byl kompletní pøístroj na neu tronovou
interferometrii. Efektivní zakøi vené fokusující mono -
chromá tory a nové polohovì citlivé detektory otevøely
nové možnosti ve výzkumu mate ri á kù a mapování
zbytkových napìtí (sváry, kompozity a a funkèní grado -
vané keramiky) a zkoumání napìtí in-situ v mecha nic kém
namáhání (nanokrystalické oceli s vysokou pevností, bez -
intersticiální oceli, du plexní a vícefázové oceli, marten -
zitická transformace ve slitinách s tvarovou pamìtí).  Byl
navržen a zkonstruován nový typ zaøízení pro maloúhlový
neutronový rozptyl (SANS) s vysokým rozlišením
(MAUD) užiteèný pro charakterizaci neho mogenit o
rozmìrech  20 nm - 1 µm (napø. velké preci pi tá ty v super -
slitinách, porozita keramik, dutiny v super plastických
kera mikách). 

Moderní práškový difraktometr MEREDIT [27] je
vybaven multidetektorovým systémem, výmìnnými
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mono chromátory a zaøízeními pro rùzná prostøedí vzorku
(vakuová a radiaèní pec, deformace, uzavøený kryostat). V
souèasnosti je užíván napø. pro studia archeologických
artefaktù, studium materiálù pro palivové èlánky a ucho -
vávání vodíku, krystalové a magnetické struktury látek s
magnetokalorickým jevem, identifikaci magnetických
struktur v meteoritech a polovodièových antifero mag -
netech.

Rent ge no vá op ti ka

Kromì studia neutronové optiky dosahuje u nás výbor ných 
výsledkù i výz kum opti ky rentgenové. Skupina rtg optiky
Fyzikál ního ústavu AVÈR (J. Hrdý, P. Oberta) se zabývá
využitím výsledku teorie difrakce k vývoji poly funkèních
optických prvkù na bázi dokonalých mono krys talù. Ve
spolupráci s prùmys lem (ABB s.r.o.) úspìšnì pracuje na
vývoji, návrhu, testo vání a výrobì chlazených mono -
chromátorù pro synchrotrony. Podaøilo se vyvinout i zakøi -
vený monochromátor

pracující na bázi difrakènì- refrakèní optiky. 1-D a 2-D
monolitická krystalová optika užívající asymetrické ploché 
difraktory je vyvíjena v oddìlení technologie a diagnostiky 
polovodièù  Elektro tech nic kého ústavu SAV v Pieš•anech
(D. Korytár). Navržena, následnì vyrobena a úspìšnì
testována na synchro tronech byla in-line optika s
paralelními vstupním a výstup ním svazkem. Na vývoji rtg
optiky spolupracuje také skupina M. Jergela z Fyzikální
ústavu SAV v Bratis lavì (viz výše).
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