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KRYSTALOGRAFIE A KRYSTALOGRAFOVE V CESKE
A SLOVENSKE REPUBLICE

Krystalografie v materialovém vyzkumu, aplikovana krystalografie, krystalografie ve fyzice

Historie krystalografie v Ceskoslovensku byla od po&atku
spojena z vEtsi Casti s materidlovym vyzkumem a také se
Skodovymi zavody. V sou¢asné dobg je se jménem Skoda
spojena automobilka v Mladé Boleslavi, kde se pouziva rtg
difrakce pro vystupni kontrolu ¢asti prevodovek, piesnéji
pro kontrolu profilt tlakovych napéti, které se zavadi do
materialu pomoci balotinovani (kulickovani). Ve Skodé
Plzen byla vyuzivana difrakce dlouhou dobu s jedno-
duchymi pfistroji a filmovou registraci. Nyni jsou v Plzni
predevsim dvé pracovisté vybavené novymi difraktometry
ve vyzkumném centru Zapadoceské univerzity - Nové
technologie (oddéleni Materidly a technologie - P. Sutta, J.
Fiala), kde se vyzkumné aktivity soustied’uji v souc¢asnosti
na na vyzkum a vyvoj materiali pro fotovoltaické ¢lanky
II. a III. generace, materialti pro fotoniku a mikrosystémo-
vou techniku. Zejména tenké vrstvy transparentnich vodi-
vych oxidl a tenké vrstvy kiemiku riznych strukturnich
modifikaci. Laboratof je vybavena modernimi difrakto-
metry, véetné jednoho s 2D detektorem. Dale pak laboratot
na katedte fyziky Fakulty aplikovanych véd (R. Cerstvy),
zaméfené na charakterizaci tenkych vrstev.

Martin Cernik

Pavel Sutta

Rtg laboratofe nalezneme v rtiznych podnicich, napf.
cementarndch. Dlouho dobu je také v Precheze Pterov (J.
Balcarek), ktera patii k nejvétSim producentt anorganic-
kych barviv v Ceské republice a jednomu ze ti1 nejvétsich
vyrobct kysli¢niku titanicitého v zemich CEFTA.

Rtg analyza ma tradici i v U. S. Steel v KoSicich a to
zejména podrobna analyza textur (M. Cernik) [1]. Labo-
ratof je v soucasnosti pro tento ucel velmi dobfe vybavena
difraktometrem pro méfeni textur a napéti a polohové citli-
vym detektorem, softwarem MulTex, LaboTex, MAUD a
také metodou EBSD (electron back-scattered diffraction).
Zaméfuje se na analyzu valcovanych plecht, povlaki,
keramik, sedimentd, prachi atd.

Materidlovy vyzkum je v poslednich letech intenzivné
vyvijen na Ustavu materialdi, Materialovétechnologické
fakulté Slovenské univerzity v Bratislaveé, ktera sidli v
Trnavé (I. Caplovi¢, M. Kusy) [2]. Laboratof vznikla v
roce 1986. Nyni je dobfe vybavena zejména pro metody
elektronové mikroskopie a difrakce. Vyzkumna ¢innost se
zamétuje na oblast komplexnich kovovych slitin, korozni
odolnost austenitickych nerezovych oceli, bezolovnatych

Miroslav Kusy (vlevo)
Lubomir Caplovié (nahote)

pajek, nastrojovych oceli pfipravenych metodami prasko-
vé metalurgie a zatizeni pro jadernou energetiku.

Dlouhou historii ma materidlovy vyzkum na katedte
inzenyrstvi pevnych latek Fakulty jaderné a fyzikalné
inzenyrské CVUT v Praze (N. Ganev, S. Vratislav, L.
Kraus, K. Kolafik, Z. Pala) [3]. Pracovisté ziskalo vybor-
nou reputaci zejména v oblasti rentgenové tenzometrie
vcetné analyzy hloubkovych profili makro- a mikronapéti
vznikajicich v dusledku
riznych zptsobd opra-
covani materialti a povr-
chovych uprav. Katedra
ma 1 pracovisté neutro-
novém zdroji v Rezi u
Prahy, kde se vénuje
studiu  textur, magne-
tickych ~ materiald a
fazovych transformaci,
kontrole technologickych
procesu v chemické kata-
lyze.

Nikolaj Ganev

¢ WC-Co coating even if
o= of moulds
/

Zdenék Pala

Kamil Kolaiik

Na pracovisti VUT Brno ma praskova difrakce
dlouholetou tradici pfi vyvoji pokrocilé keramiky pro
1ékaiské ucely stejné jako ve spolupraci s primyslem. Rtg
pracovisté je i na Ustavu fyziky materiald AVCR v.v.i. (Y.
Jiraskova, B. David, O. Schneeweiss), kde je studovan vliv
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struktury materiald na jeho magnetické chovani u nano-
krystalickych materiali na bazi Zzeleza, jak pomoci
Maéssbauerovy spektroskopie, tak i rtg difrakei a transmisni
elektronové mikroskopii. Na obou pracovistich se stara o
rtg difrakci P. Roupcova.

Popularni nanomateridly jsou studovany na fadé
pracovi§ . Pfimo zaméfeno na tyto materialy je napf.
Centrum nanotechnologii na Vysoké skole banské -
Technické univerzit€¢ Ostrava (M. Valaskova, G. Simha
Martynkova), kde jsou pfipravovany a studovany mate-
ridly na bazi modifikovanych anorganickych vrstevnatych
struktur (silikaty, hydroxidy), frikéni kompozity s
uhlikatou slozkou a nanokompozity, nanokeramiky. A také
Regionalni centrum pokrocilych technologii a materidl
pii Piirodovédecké fakulté Univerzity Palackého v Olo-
mouci (R. Zboril), kde skupina kovovych nanomateriali (J.
Filip) pracuje na vyzkumu nanokrystalickych kovl
zejména na bazi zeleza a vzacnych kovi (napt pouziti
nanoZzeleza v in situ technologiich ¢isténi podzemnich vod)
,dale pouziti nanostiibra v antimikrobidlnich technologiich
a aplikace nanocastic kovu v katalyze. V oblasti zakladniho
vyzkumu se skupina vénuje komplexnimu popisu toxicity

nanokovli, mechanismu  antibakteridlniho  G¢inku
nanostiibra nebo mechanismu interakce nanozeleza s
vybranymi polutanty [4].

Velmi nedavno vznikl Ustav pro nanomaterily,
pokrocilé technologie a inovace na Technické Univerzité
v Liberci a v jeho ramci Laboratof aplikované strukturni
rentgenografie s novym prenosnym difraktometrem (N.
Ganev).

Radomir Kuzel a Stanislav Dani$

Zden¢k Matgj

Véclav Holy

Na pomezi fyziky a materidlové védy se pohybuje
nékolik pracovi§ . Napf. katedra fyziky kondenzovanych
latek na Matematicko-fyzikalni fakult¢é UK v Praze.
Skupina strukturni analyzy (V. Holy, R. Kuzel, S. Danis,
M. Dopita, Z. Mat¢j) se vénuje se pomérné¢ Siroké
problematice - komplexni rtg analyze nanokrystalickych
tenkych vrstev a praskd, jejich krystalizaci a in-situ
difrakénimu studiu jejich teplotni stability. Obdobnym
studiim mikrokrystalickym materiala ziskanych intenzivni
plastickou  deformaci. Dale nanotrubkam, siln¢
orientovanym a epitaxnim vrstvam. Byly studovany napf.
polovodi¢ové epitaxni vrstvy s magnetickymi inkluzemi,
difuzni rozptyl na dislokacich v relaxovanych epitaxnich
vrstvach GaN, rozptyl na magnetickych polovodicovych
feromagnetickych vrstvach GaMnAs, na polovodicovych
nanokrystalech a procesy samouspoiadani polovodicovych
kvantovych tecek v epitaxnich supermiizkach. V posledni
dobé to jsou nové typy polovodicl s uspofadanymi
magnetickymi  momenty -  feromagnetické a
antiferomagnetické polovodi¢e (LiMn As, NaMnAs,
CuMnAs), hexagonalni ferity. Del§i dobu je vyvijen soft-
ware pro fitovani celych praSkovych zdznami najednou
(MSTRUCT) zahrnujici fyzikalné realistické
mikrostrukturni modely. Oddéleni magnetickych vlastnos-
ti se vénuje mimo jiné souvislosti magnetickych vlastnosti
a struktury [5]. Laboratof je vybavena nékolika modernim
difraktometry pro studium polykrystalickych materiald i
monokrystalii, fada experimenti se provadi na
synchrotronech.

K tradiénim rtg pracovistim patii i Ustav fyziky
kondenzovanych latek na Prirodovédecké fakulty
Masarykovy univerzity v Brné (P. Mikulik, M. Meduna
O. Caha, J. Novak, diive 1 V. Holy), ktera dlouhodobé
spolupracuje s polovodi¢ovymi firmami v Roznové, coz

Petr Mikulik

Mojmir Meduna
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nasmérovalo problematiku na vyzkum defektd v krystalic-
kém kiemiku, studium vlivu teplotnich procest na preci-
pitaci kysliku a tvorby dalsich defektt. Dale je to studium
tenkovrstevnatych struktur a nanostruktur elektronickeé,
optoelektronické a magnetické aplikace. Skupina ma
rozsahlé mezinarodni kontakty a v posledni dobé vyrazné
vylepsila instrumentalni vybaveni, které je na Spickové
urovni [6]. Tato skupina téz provozuje difraktometr pro
tenké vrstvy s rotacni anodou v centralni laboratofi pro
strukturni analyzu ve Stfedoevropském technologickém
institutu (CEITEC), ve které je dale praskovy difraktometr
s vysokym rozliSenim (P. Roupcova, Z. Spotz). Oba
difraktometry jsou vybaveny rozsahlym ptislusenstvim pro
in-situ méfeni.

Fyzikalni ustav AVCR v Praze patfil od po¢atki k
hlavnim centriim krystalografie v Ceskoslovensku. V sou-
Casnosti se vénuje strukturni problematice nékolik oddé-
leni. Zminit je tieba predevsim dvé.

Hlavni ¢innosti Oddéleni strukturni analyzy je rozvoj
krystalografickych vypocetnich metod. Systém Jana, (V.
Petricek, M. Dusek), ktery se stal svétovym standardem
v oblasti komplikovanych struktur, pokryvd rozsahlé
oblasti krystalografie: servisni krystalografii, nesouméri-
telné modulované struktury, souméfitelné struktury,
kompozitni struktury a magnetické struktury. Vyznamnym
rysem programu je schopnost kombinovat data, takze je
napiiklad mozné upfesiovat strukturni model soucasné
proti monokrystalovym a praskovym datim. Novym
smérem je precesni elektronova difrakéni tomografie (L.
Palatinus, M. Klementova) umoziiujici ur€ovani struktur
na mikrokrystalech a nanocasticich a jejich dynamické
upfesiovani [7]. V oddéleni ma také vyrazné zastoupeni

Marian Cerfiansky Zbynék Sourek

Lukas Palatinus

Jifi Hybler

strukturni analyza mineralt (J. Hybler — OD struktury, J.
Plasil - mineraly uranu). V experimentalni oblasti se
oddéleni zabyva vedle zminéné elektronové difrakce také
RTG difrakci na monokrystalech (M. Dusek) a praskovou
difrakei pro kvantitativni stanoveni struktury Rietveldovou
metodou (J. Rohlicek). V chemické krystalografii oddéleni
uzce spolupracuje s J. Fabrym z Odd¢leni dielektrik.

Laboratof Rotan (Z. Sourek, J. Kub, V. Studni¢ka, M.
Cerniansky) byla zaloZzena v roce 1992. V soudasnosti je
vybavena dvéma zdroji s rotaéni anodou a spolupracuje s
prakticky vSemi sekcemi ustavu a fesi strukturni problémy
spojené s riaznymi sméry fyziky kondenzovanych latek a
vztahem struktury a vlastnosti. Zahrnuje to napf.
kvantitativni  fazovou analyzu, uréovani velikosti
krystalitt, amorfni frakce, texturni analyzu. Studia jsou
zaméfena napi. na nanokrystalické feroelektrické a
feromagnetické vrstvy. Systematicky je studovan realny
povrch mechanicky opracovanych oceli a hloubkové
profily napéti, zmény martenzitickych a austenitickych fazi
v intermetalickych sloucenindch vykazujicich tvarovou
pamé . Difrakci s vysokym rozliSenim jsou studovany
polovodi¢ové supermiizky a multivrstvy [8].

Fyzikalni ustav Slovenské akademie véd v Bratis-
lavé vyuziva a rozviji nékolik technik rtg strukturni
analyzy. Oddeleni multivrstev a nanostruktur (M. Jergel,
P. Siffalovi¢, K. Végsd, E. Majkovd) je zaméfené na
pfipravu a studium tenkych vrstev, multivrstev a nano-
struktur pro rtg optiku, spintroniku a senzory. Vedle toho
se vénuje procesim samouspoiadavani a tvorby nano-
¢asticovych soubortt metodou Langmuir- Blodgettové [9].
Pro charakterizacii vyuziva techniky spekularni a
nespekularni reflektometrie, malothlového rozptylu

Edmund Dobrocka
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(SAXS) a SAXS pti Sikmém
dopadu (GISAXS). Zvlaste
jsou  studovany  efekty
difuizniho  rozptylu  pro
charakterizaci  povrchd a
rozhrani. Pro SAXS je k
dispozici vykonné zafizeni
Nanostar s intenzivnim
zdrojem s kapalnou Ga
anodou. Pro GISAXS bylo
vyvinuté vlastni  zafizeni
lab-GISAXS, které umoznilo
poprvé v laboratofi sledovat
in-situ procesy tvorby 2D
nanocasticovych krystalii na
rozhrani kapalina-vzduch a testovat nové modely
parakrystalu. Dals§i zafizeni GISAXS s mikrofokusnim
zdrojem umisténé na vakuové komote umoziuje origindlni
in-situ studia rstu a formovani tenkych vrstev pti depozici
dvojitym iontovym svazkem (DIBS).

Oddéleni fyziky kovii (P. Svec, D. Janickovi¢, M.
Krajc¢i, M. Mihalkovi¢) bylo jednim z prvnich pracovis ,
kde byla vyvinuta technologie rychlého ochlazeni pro ptip-
ravu pasek amorfnich kovovych slitin s unikatni kombinaci
mechanickych a magnetickych vlastnosti. V soucasnosti
rozviji tuto technologii také pro pfipravu novych
mikrokrystalickych a objemovych materialti s cilenymi
vlastnostmi. V této souvislosti oddéleni vyznamné ptispélo
k teorii intermetalickych slitin a kvazikrystalt. K dispozici
ma nékolik praskovych difraktometri vcetné vykonné
sestavy Discover 8 SSS s rota¢ni anodou v laboratori
MULTIDISC, kterou vyuzivd spolu s Oddélenim
multivrstev a nanostruktar pro zakladni rtg charakterizaci
(fazové slozeni, pnuti, textura). MULTIDISC je spolecnou
laboratofi Fyzikalniho a Elektrotechnického tistavu SAV
(E. Dobrocka) [10]. Oba ustavy také spolupracuji na vyvoji
novych prvkt krystalové rtg optiky pro metrologii a
zobrazovani.

Matej Jergel

Krystalografie v analyze uméleckych dél
a ve forenznim vyzkumu

Tato tématika se zacala objevovat na svétovych a evrop-
skych krystalografickych konferencich teprve pted
nékolika lety, ale stava se pomalu jejich tradiéni soucasti.
V Praze byla zalozena laboratof ALMA (Academic Mate-
rials Research Laboratory of Painted Artworks) jako
spoleéné pracovisté Akademie mizickych uméni a Ustavu
anorganické chemie AV CR v
Rezi u Prahy (P. Bezdika).
Kombinace rtznych odvétvi
pfirodnich véd, umeéni a historie
umoznuje hlubsi porozumeéni
malifskym technikdm a
materidlim. Laboratotr ALMA
rozviji ~ pfislusné  analytické
metody a interpretuje vysledky v
kontextu historie uméni a historie
technologie materialti. Obzvlasté
pro rtg difrakci je cilem
minimalizovat potiebné mnozstvi
materialu a velikost vzorku.

Petr Bezdicka

m@,mvp/f Y1 ﬁ.f,,
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Marek Kotrly

Laboratof spolupracuje také s Kriminalistickym
ustavem v Praze (M. Kotrly), jehoz historie saha do
Sedesatych let minulého stoleti. Ve forenzni oblasti stale
vice prosazuje trend urceni faze minimalné¢ dvéma neza-
vislymi metodami. Zavéry expertiz jsou podklady pro
rozhodovani organu Cinnych v trestnim fizeni, tj. rozho-
dovani o ving a trestu, a vysledky proto musi mit co nejvys-
§i stupen hodnovérnosti. Zde je tloha XRD metod velmi
obtizn¢ nahraditelnd, protoze umoznuje fazovou analyzu
na fyzikalni jiném principu nez vétSina standardnich
analytickych metod pro anorganickou i organickou fazi.
[11]. Rtg strukturni analyza je vyuzivana napf. v nasledu-
jicich oblastech kriminalistické identifikace a komparace:
pedologické stopy, mineralogické a petrologické mate-
riély, drahé kameny a dalsi gemologické objekty, pigmen-

''''' , povybuchové zplodiny,
komponenty vybusnin, plastlcke hmoty a polymery,
farmaceutické produkty a kosmetické vyrobky, stavebni
materidly, slitiny a kovy, plniva a aditiva, ohnivzdorné a
bezpecnostni vyplni plasti trezoru.

Krystalografie v mineralogii

Pocatek mineralogické krystalografie je spojen s Bohu-
milem Jezkem a v nov¢jsi historii s Milanem Riederem.
Dnes se hlavni &ast mineralogického vyzkumu v Ceské
republice provadi v Narodnim muzeu v Praze, v Ceské
geologické sluzbé (F. Laufek), Geologickém tistavu AV
CR (R. Skala), Piirodovédecké fakulté UK v Praze (V.
Golias) [12], na Masarykoveé univerzité v Brné (V. Vavra)
a Palackého univerzité v Olomouci i nékterych dalSich
institucich, kde je praskova difrakce pouzivana spise jako
rutinni metoda. Ceska region je prosluly svymi hornickymi
sttedisky s mnoha lokalitami a lozisky zakladnichkovt,
stfibra, zlata a také uranovych rud (jako Kutnd Hora,
Piibram ¢i Jachymov). Kolem devadesati novych
mineralogickych druht z téchto lokalitach bylo popséano a
schvaleno Mezinarodni mineralogickou asociaci. Kazdy
rok se objevuje nékolik dalSich popist a urcéenych
krystalovych struktur pfirodnich krystalovych fazi. Z
poslednich nalezl 1ze zminit napiiklad novou fazi vavfinit
ze severnich Cech, litochlebit ze severomoravského
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uranového nalezisté, svétle zeleny slavkovit nebo
oranzovo-zluty sejkorait-(Y) z jachymovského naleziste.

Chemicka krystalografie

Chemicka krystalografie nema u nas tak bohatou tradici
jako v nékterych jinych zemich, ale pfesto 1ze najit nékolik
vyznamnych pracovis .

Je to napt. Pfirodovédecka fakulta
UK v Praze, katedra anorganické
chemie (I. Cisatova, D. Havlicek, P.
Voijtisek, D. Niznansky), kde bylo v
roce 2000 vytvoreno Centrum moleku-
lovych a krystalovych struktur, jehoz
nejpodstatnéjsi casti je difraktometr
Nonius KappaCCD s plosnym detek-
torem umoznujicim stanovit tfi krysta-
lové struktury malych molekul denné.
Moznosti praskovych metod se pak podstatné rozsifily
2009. Oblasti studia se déli na: 1. struktury monokrystalu:
nové pripravené latky v oblasti chemie (anorganicka a

Ivana Cisafova

Pavel Vojtisek

—

David Havlicek

organickd), mineraly, pfirodni latky; II. praskové metody:
kvalitativni a kvanti- tativni fazové analyza, stanoveni veli-
kosti ¢astic [13].

Dale Ustav chemie pevnych litek VSCHT Praha (B.
Kratochvil, M. Husik, J. Cejka), Na Vysoké gkole
chemicko-technologické v Praze se rozvoji a aplikaci RTG
difrakénich metod vénuje piedevsim Ustav chemie
pevnych latek. Skupina chemie organickych pevnych latek
(B. Kratochvil, M. Husak, J. Cejka) se zabyva aplikaci
RTG strukturni analyzy ve farmaceutickém pramyslu.
PredevSim se jednd o korelaci struktury a vlastnosti a

Roman Skala

Bohumil Kratochvil

monitorovani polymorfismu
farmaceutickych  substanci
(anhydraty, hydraty, soli a ko-
krystaly). Vyznamné se roz-
viji metodika feseni struktury
substanci z prasku a vyvoj
krystalografického software
[14]. Skupina se zaslouzila o
vyznamnou propagaci RTG
difrakéni  metodiky  ve
farmaceutickych firmach
(Teva, Zentiva, Interpharma ad.). Skupina anorganickych
pevnych latek (F. Kovanda, D. Kolousek, B. Dousova) se
zabyva charakterizaci novych materiali pro katalyzu,
ekologické aplikace, geopolymery atd.

Na VSCHT Praha je zafizena i laboratof rtg
difraktometrie jako soucast Centrdlnich laboratofi (J.
Maixner, R. Pazout). Jejim hlavnim poslanim je servisni
stanovovani fazového slozeni, vyhodnocovani difrakénich
zédznami a prvkového slozeni vzorkti (RTG fluorescenéni
analyza). K dal§im aktivitam patii stanovovani struktury
malych organickych molekul z prasku i monokrystald,
vcetné péstovani monokrystall (J. Cibulkova) a zji§ ovani
struktur ptirodnich sulfosoli monokrystalovou difrakci na
fragmentech zrn separovanych z nabrust.[14].

Skupina molekularnich simulaci, katedry chemické
fyziky a optiky Matematicko-fyzikalni fakulty UK v Praze
bylo zalozeno v roce 1997 (M. Pospisil, J. Burda) [15].
Simulace pomoci Materials Studia jsou zejména zaméfeny
na vypocty riiznych typt silikatd interkalovanych organic-
kymi molekulami, molekul porfyrint, neuspotadanych

Jaroslav Maixner
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Miroslav Pospisil

vrstevnatych systému, polovodi¢t s fotokatalytickymi
vlastnostmi adsorbovanych na povrcht jilt.

Na Slovensku je tfeba vyzdvihnout minimalné tfi
pracovisté. Je to Ustav anorganické chemie SAV, zejmé-
na oddéleni teoretické chemie, v Bratislave (L. Smrcok, S.
Durovi¢, D. Gyepesovd) [16]. Z mnoha strukturnich studii
lze zminit urceni krystalové a elektronové struktury
chirdlnich derivatd sacharidd, komplexy médi(Il)
obsahujicich Schiffovu bazi a krystalovou strukturu
kronstetitu-3T a jeji polytpy. Soucasné aktivity jsou
zaméfené na vyvoj pokroCilych vypocetnich metod
elektronovych korelaci v molekulach a pevnych latkach,
magnetické a elektrické vlastnosti sttedn€ velkych systémii
organometalickych a biologicky a katalyticky aktivnich
lateka kombinaci experimentalnich metod  (strukturni
analyza, vibracni spektroskopie) s piesnymi DFT vypocty.

Rozvoj krystalografie v Bratislavé je tzce spjat s
rozvojem koordina¢ni chemie. Dnes je to stale hlavni téma
vyzkumu na Fakulté chemické a potravinatské technologie
Slovenské technické univerzity, zejména na Ustavu
anorganické chemie, technologie a materiali (M. Koman,
V. Jorik, J. Moncol’) [17] a Ustavu fyzikalni chemie (J.
Kozisek).

V roku 2006 v ramci projektu: “Vybudovaini
excelentniho pracovisté na reseni elektronové struktury
pevnych latek” byla na katedfe fyzikalni chemie ziizena
laboratof rtg monokrystalové strukturni analyzy a tak
vzniklo pracovi§t¢ pro studium nabojovych hustot
prevazné koordinacnich sloucenin. Ve spolupraci s
teoretickymi chemiky byl tak vytvoren dilezity nastroj pro
studium korelace struktura - vlastnosti [18]. Z velmi
presnych rtg méteni difrakénich dat pti 100 K je mozné
multipolarnim
zpfesnenim ziskat
rozdéleni elektronové
hustoty a nasledne
topologickou analyzou
urCit  charakteristiky
vazeb. Integraci
elektronové hustoty v
atomovém bazénu lze
ziskat  ndboje  na
jednotlivych atomech.
Z takto ziskanych

Jan Moncol’

Slavo Durovié¢

Jozef Kozisek

vysledkd v krystalu je mozné potom uvazovat o
vlastnostech dané latky v riznych prostfedich (v roztocich,
v zivych organizmech).

V soucasnosti se sleduji aktualni a perspektivni trendy
v koordina¢ni chemii s orientaci na komplexni objekty,
fyzikalne ¢i chemicky vysoce funkéné a to zejména jako
materidly a katalyzatory, nebo pilsobi v zivych organis-
mech a v ochrane zivotniho prostiedi. To zahrnuje i
ptipravu, studium struktury, chemické reaktivity a biolo-
gické aktivity sloucenin, které maji perspektivu vyuziti v
lidské ¢i veterinarni medicine, slouzi jako prekurzory na
pfipravu novych materiald a vystupuji v katalytickych
procesech. V posledni dob¢ se rozviji i vyzkum biokoord-
inaénich sloucenin, zejména karboxylatové komplexy
medi a zeleza s biologicky aktivnimi ligandy.

Toto pracovisté dlouhou dobu uzce spolupracuje s
katedrou anorganické chemie (laboratof strukturni
analyzy) P¥irodovédecké fakulty Univerzity P. J. Safa-
rika v Kogicich (J. Cernék) [19]. Studovany jsou zejména
kyanidokomplexy Ni, Cu, Pd a Pt a komplexy obsahujici
biologicky aktivni ligandy.

Chemickéd krystalografie ma tradici i na katedfe
anorganické chemie Univerzity Palackého v Olomouci
(Z. Travnicek, J. Kamenicek) [20]. V soucasnosti se
zaméfuje na nové komplexni slouceniny piechodnych
prvkd v téchto oblastech: vyvoj novych typa biologicky
aktivnich sloucenin s medicinskym aplikac¢nim potenci-
alem (napf. latky s protinadorovymi, protizanétlivymi,
antidiabetickymi  ¢inky);  pfipravu a  studium
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Juraj Cerndk

Zden¢k Travnicek

molekulovych magneti a molekulovych piepinact s
aplikacnim potenciadlem v oblasti senzord, pamé ovych ¢i
zaznamovych médii s vysokou hustotou zaznamu; studium
hybridnich molekularné-krystalickych nanostruktur s
funkcionalizovanym nanokrystalickym nosi¢em na bazi
oxidi zeleza a navazanou koordinacni slouceninou
kombinujici vlastnosti obou slozek

Dalsi skupiny zabyvajici se chemickou krystalografii
Ize nalézt napt. na Univerzité Pardubice &i Ustavu chemie
Masarykovy univerzity v Brn¢ (vyzkumna skupina
koordina¢ni chemie a krystalografie).

Proteinova krystalografie

Cesti a slovensti védci publikovali své prace z proteinové
krystalografie jiz pfed rokem 1990, avSak v té dobé
ziskavali své vysledky vzdy ve spolupraci se zahrani¢nimi
pracovisti. V poslednich letech se vsak tento obor rozviji,
vznikla i ¢eska spolecnost pro strukturni biologii a jejich
vyro¢nich konferenci se zicastiiuje vzdy pies stovku lidi,
zejména mladych.

Prvni skute¢nou investici do tohoto oboru byl spole¢ny
projekt Ustavu molekularni genetiky Molecular Genetics
(P. Rezdlova, J. Sedlacek, J. Brynda) a Ustavu
makromolekuldrni chemie AV CR v Praze v roce 1998 (J.
Hasek, J. Dohnalek).

V soucasnosti vznikaji krystalografické publikace na
asi osmi pracovistich, které maji krystalografii jako svoji
primarni aktivitu.

Skupina v Ustavu makromolekularni chemie AV CR (J.
Hasek, J. Dohnalek, P. Kolenko a dalsi) [21] se v
soucasnosti piesova do Biotechnologického ustavu
(laboratof strukturni analyzy makromolekul)

Vyznamné skupina je v Ustavu molekularni genetiky
(Laboratori strukturni biologie, P. Rezééové, J. Brynda, J.
Sedlacek), ktera se zabyva protedzou z viru HIV,
potencialni mi lécebnymi monoklonalnimi protilatka a
nékterymi bilkovinami charakteristickymi pro lidské
nadory (galektin 4 a karbonickd anhydraza 9) a dalsi
skupiny v. Ustavu_organické chemie a biochemie

Biotechnologicky ustav AV CR (B. Schneider) byl
zalozen v roce 2008 jehoz cilem je zakladni vyzkum v
oblasti molekularné biologickych véd na Spickové tirovni a
pfevod biotechnologickych metod a molekularnich
nastroju k diagnostice a 1é¢b¢ patologického stavu bunky
do humdnni a veterinarni mediciny, pfipadné dalSich

Jifi Kamenicek

Jindfich Hasek

Jan Stransky, Petr Kolenko

Jan Dohnélek

dalezitych oblasti lidské ¢innosti [22].

Narodni centrum pro vyzkum biomolekul Masarykovy
univerzity v Brné je nezavisla jednotka zaméfend na
biologicky a chemicky vyzkum (M. Wimmerova, G.
Demo) [23] s pomérné velkym lidskym potencidlem
zejména mladsich pracovnikil a Sirokym zébérem.

CEITEC

Relativné velmi Siroké spektrum krystalografickych
metodik je vyuzivano v brnénském Stiedoevropském
technologickém institutu CEITEC a jeho centralnich
laboratorich.

Centralni laboratof RTG difrakce a Bio-SAXS

CEITECu (J. Marek, T. Klumpler, M. Babiak) je orien-
tovana na experimentalni podporu védecké komunity
vyuzivajici jednak izotropni malothly rozptyl RTG zateni

Bohdan Schneider

Gabriel Demo
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(SAXS) na koloidnich roztocich biologickych a nano-
¢asticovych vzorkli s cilem urcit strukturu studovanych
vzorki do nizkého rozliseni, jednak difrakci RTG zafeni na
monokrystalech s cilem urcit struktury krystald jak
“malych” molekul, tak i biologickych makromolekul do
rozliseni atomového.

Strukturni vyzkum se provadi i na Farmaceutické
fakulté Veterindrni a farmaceutické univerzity v Brné (F.
Pavel¢ik).

Jednim z prvnich pracovis , ktera se vénovala vyzkumu
biomolekul byl Ustav molekularni biologie SAV v
Bratislavé (J. Sev¢ik, L. Urbanikova) [24]

Laboratof  krystalogeneze a___ biomolekuldrni
krystalografie byla zalozena v roce 2002 jako &ast Ustavu
fyzikalni biologie JihoGeské univerzity v Ceskych
Budgjovicich, pozdgji se stala soudasti Ustavu systémové
biologie a ekologie AVCR, nyni Ustavu nanobiologie a
strukturni biologie (I. Kutd Smatanova, R. Ettrich) a je
umisténa v Akademickém a univerzitnim centru v Novych
Hradech [25]. Zabyva se strukturnimi studiemi membra-
novych a ve vodé rozpustnych makromolekuldrnich
komplexii. V laboratofi se soustavné vyvijeji a testuji
alternativni a pokro¢ilé krystalizacnich techniky.

Mezi pracovisti uzivajicimi vysledky proteinové
krystalografie lze uvést 1. lékafskou fakultu UK (P.
Martasek, 1. Mikula), Ptirodovédeckou fakultu UK (T.
Obsil), Mendelova univerzita v Brné (B. Brzobohaty)
Palackého Univerzita v Olomouci.

Tomas Obsil FrantiSek Pavel¢ik

Lubica Urbéanikova (vpravo)

Jifi Brynda

Zkoumana témata proteinové krystalografie jsou siroka
od medicinskych a zeméd¢lskych aplikaci (névrh 1éciv,

genetické  nemoci,  transmembranovy  transport,
biokompatibilni materidly atd.) po vyrobu potravin a
primyslové aplikace (enzymové inzenyrstvi, nové

produkty, aktivita za extrémnich podminek apod). Studia
jsou také orientovana na teoretické vysvétleni samo-
organizace a efektivitu procest v makromolekularnich
systémech.

Rozptyl neutronu

Centrum neutronového rozptylu v Ustavu jaderné fyziky
AV CR v ReZi u Prahy (P. Mikula, P. Lukés, J. Strunz, J.
Saroun, P. Beran) funguje od roku 1965 [26]. Tradi¢ni
vyzkum zaméfeny na neutronovou optiku se nyni
soustfed'uje na vicendsobné reflexe na dokonalych
krystalech a zahnutych sendvi¢ovych krystalech a zahrnuje
i vyvo] Monte Carlo simulaci (software RESTRAX).
Postaven byl kompletni pfistroj na neutronovou
interferometrii. Efektivni zakfivené fokusujici mono-
chromatory a nové polohové citlivé detektory oteviely
nové moznosti ve vyzkumu materidki a mapovani
zbytkovych napéti (svary, kompozity a a funkéni grado-
vané keramiky) a zkoumani napéti in-situ v mechanickém
namahani (nanokrystalické oceli s vysokou pevnosti, bez-
intersticialni oceli, duplexni a vicefazové oceli, marten-
zitickd transformace ve slitinach s tvarovou paméti). Byl
navrzen a zkonstruovan novy typ zatizeni pro malouhlovy
neutronovy rozptyl (SANS) s vysokym rozliSenim
(MAUD) uziteny pro charakterizaci nehomogenit o
rozmérech 20 nm - 1 um (napt. velké precipitaty v super-
slitinach, porozita keramik, dutiny v superplastickych
keramikach).

Moderni praskovy difraktometr MEREDIT [27] je
vybaven multidetektorovym systémem, vyménnymi

Pavel Strunz Piemysl Beran
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monochromatory a zafizenimi pro rizna prostiedi vzorku
(vakuova a radiaéni pec, deformace, uzavieny kryostat). V
soucasnosti je uzivan napt. pro studia archeologickych
artefaktti, studium materialti pro palivové ¢lanky a ucho-
vavani vodiku, krystalové a magnetické struktury latek s
magnetokalorickym jevem, identifikaci magnetickych
struktur v meteoritech a polovodi¢ovych antiferomag-
netech.

Rentgenova optika

Krome¢ studia neutronové optiky dosahuje u nas vybornych
vysledkt i vyzkum optiky rentgenové. Skupina rtg optiky
Fyzikalniho Gstavu AVCR (J. Hrdy, P. Oberta) se zabyva
vyuzitim vysledku teorie difrakce k vyvoji polyfunkénich
optickych prvkti na bazi dokonalych monokrystalii. Ve
spolupraci s primyslem (ABB s.r.0.) Gspésné pracuje na
vyvoji, navrhu, testovani a vyrobé chlazenych mono-
chromatort pro synchrotrony. Podaftilo se vyvinout i zakfi-
veny monochromator

Dusan Korytar

Jaromir Hrdy

pracujici na bazi difrakéné-refrakéni optiky. 1-D a 2-D
monolitickd krystalova optika uzivajici asymetrické ploché
difraktory je vyvijena v oddéleni technologie a diagnostiky
polovodi¢t Elektrotechnického tstavu SAV v Pie§ anech
(D. Korytar). Navrzena, nasledn¢ vyrobena a Uspésné
testovana na synchrotronech byla in-line optika s
paralelnimi vstupnim a vystupnim svazkem. Na vyvoji rtg
optiky spolupracuje také skupina M. Jergela z Fyzikalni
ustavu SAV v Bratislavé (viz vyse).
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* moderation to <levisa
diffusive and incoherer

Vratislav Lagner, Chalmers University of Technology,
Goteborg, Sweden

David Rafaja, Bergakademie - Technical University,
Freiberg, Germany

R. CERNY

Radovan Cerny, University of Geneve, Swiztzerland

© Krystalograficka spole¢nost



