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Základní databází pro strukturáøe zabývající se
anorganickými strukturami je zøejmì databáze anor ga -
nických struktur ICSD (In or ganic Crys tal Struc ture Da ta -
base) [1] vyvinutá a udržovaná v informaèním centru FIZ v 
Karlsruhe.  Obsahuje záznamy všech anorganických struk -
tur publikovaných od roku 1915 a to zejména údaje o
základní buòce a souøadnice atomù. Ke konci loòského
roku zahrnovala 64 730 vstupù. Je aktualizována 2x roènì.
Každý rok pøibývá cca 2 000 záznamù. Všechny vstupy
jsou kontrolovány nìkolikrát a pocházejí pouze z
kvalitních zdrojù. Kromì bibliografické informace
obsahuje každý záznam jméno látky, chemický vzorec,
pros torovou grupu, møížové parametry, atomové sou -
øadnice a teplotní faktory.

Od loòského roku je k dispozici nový soft ware pro
Win dows (FindIt) vyvinutý ve spolupráci s NIST.
Vyhledávat lze podle øady kritérií a jejich booleovských
kombinací - prvkové složení, rozmìry buòky, prostorová
grupa, vzdálenosti atomù, R-faktor, redukovaná buòka,
centrování, symetrie, bibliografické údaje. Soft ware FindIt
umožòuje 3D zobrazení struktury s interaktivním
ovládáním a slušnou nabídkou možností. Dále pak výpoèet
a zobrazení práškového difraktogramu, pøièemž je možno
vybrat záøení, tvarovou funkci (Pearsonova, pseudo-
 Voigtova) a šíøkové parametry. Lze øíci, že nový soft ware
pøedstavuje výrazné zlepšení. Roèní jednouživatelská
licence databáze stojí 348 Euro pro akademické uživatele.
Po jejím vypršení nelze databázi používat. Demo verze je k
dispozici na webovských stránkách. 

Již delší dobu existuje webovské rozhraní vyvinuté ILL 
v Grenoblu.  Pøístup mùže být osobní (heslo) èi podle
poèítaèe (IP adresa). Intranetové demoverze mohou být
instalovány na systémech Linux, HP, SGI, SUN. Demo
verzi lze spustit i z domovských stránek databáze. Je plnì
funkèní, ale pracuje pouze na malém podsouboru databáze
[2]. Internetová èi intranetová verze stojí v základní verzi
780 Euro (jeden souèasný pøístup). 

Každý práškaø jistì zná "svoji" databázi práškových
difrakèních záznamù. Pùvodnì jako kartotéku ASTM,
pozdìji JCPDS a nyní PDF-2 resp. PDF-4 [3]. Poslední
vydání z roku 2002 obsahuje celkem 148 379 záznamù, z
toho 90 011 experimentálních a 54 378 spoètených z ICSD. 
Je tøeba si uvìdomit, že nìkteré fáze mají více záznamù.
Každý záznam obsahuje tabulku mezirovinných
vzdáleností (d), relativních intenzit (I) a èasto i Millerovy
indexy (hkl). Dále pak chemický vzorec, název slouèeniny, 
u minerálù jméno minerálu, strukturní vzorec, krystalovou
soustavu, nìkteré fyzikální charakteristiky, experimentální 
parametry a bibilografické informace. Navíc pak znaèku
kvality dat. Každý vstup je indexován pro hledání v
podsouborech (minerály, organické látky, polymery, kovy
a slitiny, farmaceutika, keramika apod.)

K databázi je potøebné zakoupit základní prohledávací
soft ware PCPDFWIN. Umožòuje hledání podle rùzných

kritérií a jejich booleovských kombinací (obsažené prvky,
chemické a fyzikální charakteristiky, centrování buòky,
velikost redukované buòky, jména, ref er ence, mezirovinné 
vzdálenosti silných  linií resp. prvních linií. 

Dále je možné koupit PCSIWIN, což je elektronický
vyhledávací manuál založený na  Hanawaltovì a Finkovì
seznamu. Slouží tedy k nalezení fází pøítomných ve

vzorku. Na vstupu vyžaduje páry d/I (max 40) èi 2q/I a
vlnovou délku  Tato informace mùže být kombinována s
rùznými filtry (podsoubory databáze, prvky apod.). Pro -
gram není navržen jako automatický Search/Match, ale
jako šikovná pomùcka pro semi-manuální vyhledávání.

Jednouživatelská akademická licence pøijde na 4 730
USD + 475 USD oba zmínìné programy. Ušetøit se dá na
víceletých licencích. Jinak roèní up date stojí 840 USD.
Neaktualizovanou verzi lze ale stále používat bez omezení. 
Aktualizace se ale vyplatí nejen kvùli novým záznamùm.
Prùbìžnì se opravují chyby ve starých.

Novinkou minulého roku je databáze PDF-4. Jedná se
o zásadní zmìnu koncepce. Výstupem jsou celé práškové
difraktogramy a nikoli páry d, I. Tyto difraktogramy se
poèítají on-the-fly buï ze strukturních dat a nebo z
experimentálních difraktogramù, pøièemž je možno zadat
urèité parametry, popisující instrumentální i fyzikální
efekty.  Databáze je vytvoøena jako soubor tabulek 31 polí
a tvoøí klasickou relaèní databázi.  Soft ware je integrován a 
je v cenì databáze. Databáze se prodává v nìkolika verzích
- Full, Met als and Al loys, Min er als. Full verze obsahuje
136 895 vstupù. V letošním roce byla uvedena verze
Organics 2002, která využívá data z databáze CCDC.
Obsahuje pøes 146 000 organických a organo metalických
fází, z nichž 122 972 je spoèteno z CCDC a pøes  24 000 je
experimentálních. Zobrazuje se 2D struktura a je
umožnìno vyhledávání podle dalších kritérií specifických
pro organické materiály. Databáze je kupodivu o nìco
levnìjší než PDF-2, akademická jednouživatelská a
jednoroèní licence pro Full verzi pøijde na 3 640 USD,
aktualizace na 690 USD. Na rozdíl od PDF-2 je ale èasovì
zamèena a vyžaduje aktualizace.  Verze Organics je za 6
090 USD s roèní aktualizací za 2 800 USD.

 Databáze CRYSTMET [4] je zamìøena na krysta -
lografická data pro kovy, slitiny, intermetalika a minerály.
Byla vyvinuta Na tional Re search Coun cil of Can ada.
Obsahuje informace strukturní, bibliografické a èásteènì
také fyzikální. Asi 50 % záznamù také atomové souøad -
nice. Soft ware je pohodlný a umožòuje snadné hledání
vèetnì nezbytných logických operací obdobnì jako u
ICSD. Navíc je kombinace s hledáním podle mezi rovin -
ných vzdáleností z práškového difraktogramu. Dovoluje
také 3-D zobrazení struktur s kvalitní nabídkou možností a
práškových difraktogramù. Tam je o nìco slabší než
FindIt. Vše se poèítá on-fly. Demo verzi lze stáhnout z
webovských stránek, které jsou jinak pomìrnì chudé na
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informace. Roèní jednouživatelská licence je za 1150 USD
(již s akademickou slevou).

Nedávno se objevila zajímavá databáze snažící se
integrovat øadu informací za úèelem tzv. ma te ri als de sign.
- Pauling file. Duchovním otcem je P. Villars. V sou -
èasnosti je bohužel doména www.paulingfile.com
nefunkèní. Databáze je distribuována ASM In ter na tional
(cena 1950 USD, sin gle user, [5])

Vznikla na základì projektu Ja pan Sci ence and Tech -
nol ogy Cor po ra tion (JST) a Ma te ri als Phases Data Sys tem
(MPDS). Data byla soustøedìna z 21 000 originálních
publikací z více než 550 èasopisù. Databáze pokrývá
anorganické uspoøádané látky, v souèasnosti binární
systémy. Prohledávat se mùže až 200 polí zahrnujících
informace o chemickém složení, krystalografické údaje
(symetrie, základní buòka), údaje o urèení struktury
(záøení, R-faktor, teplota, tlak, ...), fyzikální vlastnosti
(mecha nické, tepelné, elektrické, magnetické, optické),
atom ové prostøedí (koordinaèní èíslo, polyedr), biblio -
grafické údaje, fázové diagramy. U èistých fází je dále
práškový difraktogram. Soft ware umožòuje hledat a 
graficky vynášet rùzné statistické závislosti a hledat
zajímavá pravidla a korelace. Mùže tak sloužit k návrhu
nových materiálù. 

Bi na ries Edi tion obsahuje kolem 28 300 sad struk tur -
ních údajù popisujících více než 10 000 rùzných fází,
kolem  3 000 pub likovaných a 27 000 spoètených práš ko -
vých difraktogramù, asi 8 000 binárních fázových
diagramù a  17 300 sad fyzikálních vlastností. Cena pro
aka de mické uživatele je asi 1 500 Euro. Zdarma je možné
pøistupovat k databázi pøes Internet na [6]. Je tøeba se ale
zaregistrovat.

Databáze povrchových struktur NIST Sur face Struc -
ture Da ta base - SSD [7] je v souèasné dobì komerèní
(cena 200 USD) a je jedinou spolehlivou databází
obsahující informace o strukturách povrchù a rozhraní.
Obsahuje nyní 1250 experimentálnì urèených struktur.
Umožòuje nalézt také informaci o polohách adsor bo -
vaných atomù i vazbách.

Známou databází NIST (Na tional In sti tute of Stan dards  
je Crys tal Data [8] obsahující údaje o základní buòce,
prostorové grupì a symbolu, hustotì a chemickém vzorci.

Na Internetu nalezeneme øadu dalších volnì dostup -
ných menších databází.

V demonstraèní databázi Crys tal Lat tice Struc tures
[9] lze nalézt jednotlivé základní strukturní typy klasi -
fikované podle prostorových grup, Pearsonových symbolù
èi tzv. Strukturbericht symbolù. V souèasnosti obsahuje
247 strukturních typù z 89 prostorových grup. Webovské
rozhraní nabízí statické pohledy na strukturu ze základních
smìrù, možnost otáèet strukturou (Java ap plet) èi stažení
atomových souøadnic. Dále pak pøíslušné primitivní a
bazální vektory. Pøístup je zdarma a databáze je vhodná i k
výukovým úèelùm.

Pro min er al ogy jsou jistì zajímavé databáze Min er al -
ogy Da ta base [10] a Mincryst [11].  První obsahuje 4281
minerálù. Lze tam nalézt informace o chemickém složení
složení minerálù, krystalografické informace (práškový
difraktogram, základní buòka), èasto pìkné obrázky
minerálù, fyzikální charakteristiky (tvrdost, hustota,

optické vlastnosti) i mineralogickou klasifikaci. Druhá
nese název "Krystalografická databáze pro minerály a
jejich strukturní anal ogy". Je ruského pùvodu a vznikla v
roce 1985. Je kombinací strukturní databáze, poèítaných
práškových záznamù a programového vybavení. Je vydána 
ve dvou verzích: stand-alone a WWW. Obsahuje 4785
vstupù. Každý vstup pak jméno minerálu, chemický
vzorec, prostorovou grupu, møížové parametry, souøadnice 
atomù, teplotní faktory, okupance a bibliografické
informace. Soubor programù zahrnuje výpoèet práškového 
difraktogramu minerálu èi smìsi fází, bezstandardovou
fázovou analýzu, zobrazení struktur a další. Pøes Internet
lze hledat pomocí jména, chemické formule, strukturních
údajù (kryst. soustava, prostorová grupa, møížové para -
metry, mezirovinné vzdálenosti), bibliografických údajù.
Pomocí pìkných Java appletù lze struktury zobrazit a
otáèet s nimi.

Ze speciálních databází dále mùžeme zmínit databázi
nesoumìøitelných struktur [12] a zeolitù [13].

Zajímavý je  krystalografický server v Bilbau [14] nabí -
zející informace o prostorových grupách (napø. generátory
poloh v jednotlivých prostorových grupách, podgrupy 
apod.) 

Obecnì zajímavé jsou jistì periodické tabulky prvkù 
[15]. Se zamìøením na rtg charakteristiky [16].

Na závìr k databázi krystalografického soft ware.
Základní odkaz lze nalézt na [17]. V kontextu tohoto
pøíspìvku stojí za zmínku specializovaný server CCP14
[18], který lze nazvat pokladnicí soft ware pro práškovou
difrakci. Obsahuje ale spoustu odkazù i na další obecnì
užiteèný soft ware, diskusní skupiny apod. Naleznete zde
programy èi odkazy na programy na zpracování a indexaci
práškových difraktogramù, urèení møížových parametrù,
øešení a upøesòování struktur, jejich zobrazování. Lze se
dozvìdìt i o používaných algoritmech. Zábìr serveru je v
podstatì širší než èistì na práškovou difrakci.
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