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Zakladni databazi pro strukturafe zabyvajici se
anorganickymi strukturami je ziejmé databaze anorga-
nickych struktur ICSD (Inorganic Crystal Structure Data-
base) [1] vyvinuta a udrzovana v informacnim centru FIZ v
Karlsruhe. Obsahuje zaznamy vSech anorganickych struk-
tur publikovanych od roku 1915 a to zejména udaje o
zékladni bunice a soufadnice atomt. Ke konci lofiského
roku zahrnovala 64 730 vstupi. Je aktualizovana 2x rocné.
Kazdy rok pfibyva cca 2 000 zaznami. VSechny vstupy
jsou kontrolovany nékolikrat a pochazeji pouze z
kvalitnich zdroji. Kromé bibliografické informace
obsahuje kazdy zaznam jméno latky, chemicky vzorec,
prostorovou grupu, miizové parametry, atomové sou-
fadnice a teplotni faktory.

Od lonského roku je k dispozici novy software pro
Windows (Findlf) vyvinuty ve spolupraci s NIST.
Vyhledavat Ize podle fady kritérii a jejich booleovskych
kombinaci - prvkové slozeni, rozméry bunky, prostorova
grupa, vzdalenosti atomd, R-faktor, redukovana burka,
centrovani, symetrie, bibliografické udaje. Software Findlt
umoziiuje 3D zobrazeni struktury s interaktivnim
ovladanim a slusnou nabidkou moznosti. Dale pak vypocet
a zobrazeni praskového difraktogramu, pficemz je mozno
vybrat zafeni, tvarovou funkci (Pearsonova, pseudo-
Voigtova) a Sitkové parametry. Lze fici, Ze novy software
predstavuje vyrazné zlepSeni. Rocéni jednouzivatelska
licence databaze stoji 348 Euro pro akademické uZivatele.
Po jejim vyprseni nelze databazi pouzivat. Demo verze je k
dispozici na webovskych strankach.

Jiz delsi dobu existuje webovské rozhrani vyvinuté ILL
v Grenoblu. Pfistup mtize byt osobni (heslo) ¢i podle
pocitace (IP adresa). Intranetové demoverze mohou byt
instalovany na systémech Linux, HP, SGI, SUN. Demo
verzi lze spustit i z domovskych stranek databaze. Je plné
funkeni, ale pracuje pouze na malém podsouboru databaze
[2]. Internetova ¢i intranetova verze stoji v zakladni verzi
780 Euro (jeden soucasny piistup).

Kazdy praskar jisté zna "svoji" databazi praskovych
difrakénich zaznamt. Pivodné jako kartotéku ASTM,
pozdgji JCPDS a nyni PDF-2 resp. PDF-4 [3]. Posledni
vydani z roku 2002 obsahuje celkem 148 379 zdznamd, z
toho 90 011 experimentalnich a 54 378 spoétenych z ICSD.
Je tieba si uvédomit, ze nékteré faze maji vice zaznamul.
Kazdy zédznam obsahuje tabulku mezirovinnych
vzdalenosti (d), relativnich intenzit (/) a ¢asto i Millerovy
indexy (%kl). Déle pak chemicky vzorec, nazev slouceniny,
u mineralt jméno mineralu, strukturni vzorec, krystalovou
soustavu, nékteré fyzikalni charakteristiky, experimentalni
parametry a bibilografické informace. Navic pak znacku
kvality dat. Kazdy vstup je indexovan pro hledani v
podsouborech (mineraly, organické latky, polymery, kovy
a slitiny, farmaceutika, keramika apod.)

K databazi je potiebné zakoupit zakladni prohledavaci
software PCPDFWIN. Umoziiuje hledani podle riznych

kritérii a jejich booleovskych kombinaci (obsazené prvky,
chemické a fyzikalni charakteristiky, centrovani bunky,
velikost redukované bunky, jména, reference, mezirovinné
vzdalenosti silnych linii resp. prvnich linii.

Daéle je mozné koupit PCSIWIN, coz je elektronicky
vyhledavaci manual zalozeny na Hanawaltové a Finkové
seznamu. Slouzi tedy k nalezeni fazi pfitomnych ve
vzorku. Na vstupu vyzaduje pary d/I (max 40) ¢i 20/] a
vinovou délku Tato informace mize byt kombinovana s
ruznymi filtry (podsoubory databaze, prvky apod.). Pro-
gram neni navrzen jako automaticky Search/Match, ale
jako Sikovna pomucka pro semi-manualni vyhledavani.

Jednouzivatelska akademicka licence pfijde na 4 730
USD + 475 USD oba zminéné programy. Usetiit se da na
viceletych licencich. Jinak ro¢ni update stoji 840 USD.
Neaktualizovanou verzi 1ze ale stale pouzivat bez omezeni.
Aktualizace se ale vyplati nejen kvili novym zaznamtim.
Pribézné se opravuji chyby ve starych.

Novinkou minulého roku je databaze PDF-4. Jedna se
o zasadni zménu koncepce. Vystupem jsou celé praskové
difraktogramy a nikoli pary d, I. Tyto difraktogramy se
pocitaji on-the-fly bud’ ze strukturnich dat a nebo z
experimentalnich difraktogramt, pficemz je mozno zadat
urité parametry, popisujici instrumentalni 1 fyzikalni
efekty. Databaze je vytvorena jako soubor tabulek 31 poli
a tvori klasickou relacni databazi. Software je integrovan a
je v cené databaze. Databaze se prodava v nékolika verzich
- Full, Metals and Alloys, Minerals. Full verze obsahuje
136 895 vstupti. V letoSnim roce byla uvedena verze
Organics 2002, ktera vyuziva data z databaze CCDC.
Obsahuje pres 146 000 organickych a organometalickych
fazi, z nichz 122 972 je spocteno z CCDC a ptes 24 000 je
experimentalnich. Zobrazuje se 2D struktura a je
umoznéno vyhledavani podle dalSich kritérii specifickych
pro organické materialy. Databdze je kupodivu o néco
levnéjsi nez PDF-2, akademickd jednouzivatelskd a
jednoroc¢ni licence pro Full verzi pfijde na 3 640 USD,
aktualizace na 690 USD. Na rozdil od PDF-2 je ale ¢asové
zamcena a vyzaduje aktualizace. Verze Organics je za 6
090 USD s ro¢ni aktualizaci za 2 800 USD.

Databdze CRYSTMET [4] je zaméfena na krysta-
lograficka data pro kovy, slitiny, intermetalika a mineraly.
Byla vyvinuta National Research Council of Canada.
Obsahuje informace strukturni, bibliografické a ¢aste¢né
také fyzikalni. Asi 50 % zaznamu také atomové soufad-
nice. Software je pohodlny a umoziuje snadné hledani
vcetné¢ nezbytnych logickych operaci obdobné jako u
ICSD. Navic je kombinace s hledanim podle mezirovin-
nych vzdalenosti z praskového difraktogramu. Dovoluje
také 3-D zobrazeni struktur s kvalitni nabidkou moznosti a
praskovych difraktogrami. Tam je o néco slabsi nez
Findlt. Vse se pocitd on-fly. Demo verzi lze stdhnout z
webovskych stranek, které jsou jinak pomérné chudé na
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informace. Ro¢ni jednouzivatelska licence je za 1150 USD
(jiz s akademickou slevou).

Nedavno se objevila zajimava databaze snazici se
integrovat fadu informaci za Gcelem tzv. materials design.
- Pauling file. Duchovnim otcem je P. Villars. V sou-
Casnosti je bohuzel doména www.paulingfile.com
nefunkéni. Databaze je distribuovana ASM International
(cena 1950 USD, single user, [5])

Vznikla na zakladé projektu Japan Science and Tech-
nology Corporation (JST) a Materials Phases Data System
(MPDS). Data byla soustiedéna z 21 000 originalnich
publikaci z vice nez 550 Casopisii. Databaze pokryva
anorganické uspotadané latky, v soucasnosti binarni
systémy. Prohleddvat se mtize az 200 poli zahrnujicich
informace o chemickém sloZeni, krystalografické udaje
(symetrie, zakladni bunka), udaje o urCeni struktury
(zéreni, R-faktor, teplota, tlak, ...), fyzikalni vlastnosti
(mechanické, tepelné, elektrické, magnetické, opticke),
atomové prostfedi (koordinacni &islo, polyedr), biblio-
grafické udaje, fazové diagramy. U Cistych fazi je déle
praskovy difraktogram. Software umoziiuje hledat a
graficky vynaSet rGzné statistické zavislosti a hledat
zajimava pravidla a korelace. Muze tak slouzit k navrhu
novych materialt.

Binaries Edition obsahuje kolem 28 300 sad struktur-
nich udaju popisujicich vice nez 10 000 riznych fazi,
kolem 3 000 publikovanych a 27 000 spoc¢tenych prasko-
vych difraktogramti, asi 8 000 binarnich fazovych
diagramd a 17 300 sad fyzikalnich vlastnosti. Cena pro
akademické uzivatele je asi 1 500 Euro. Zdarma je mozné
piistupovat k databazi pies Internet na [6]. Je tfeba se ale
zaregistrovat.

Databaze povrchovych struktur NIST Surface Struc-
ture Database - SSD [7] je v soucasné¢ dob¢ komeréni
(cena 200 USD) a je jedinou spolehlivou databazi
obsahujici informace o strukturdch povrchi a rozhrani.
Obsahuje nyni 1250 experimentalné urcenych struktur.
Umoznuje nalézt také informaci o polohach adsorbo-
vanych atomu i vazbach.

Znamou databazi NIST (National Institute of Standards
je Crystal Data [8] obsahujici udaje o zakladni bunce,
prostorové grupé a symbolu, hustoté a chemickém vzorci.

Na Internetu nalezeneme fadu dalSich volné dostup-
nych mensich databazi.

V demonstracni databazi Crystal Lattice Structures
[9] Ize nalézt jednotlivé zakladni strukturni typy klasi-
fikované podle prostorovych grup, Pearsonovych symbolt
¢l tzv. Strukturbericht symbolii. V soucasnosti obsahuje
247 strukturnich typt z 89 prostorovych grup. Webovské
rozhrani nabizi statické pohledy na strukturu ze zakladnich
smért, moznost otacet strukturou (Java applet) ¢i stazeni
atomovych soufadnic. Dale pak pfislusné primitivni a
bazalni vektory. Pfistup je zdarma a databaze je vhodna i k
vyukovym uceltim.

Pro mineralogy jsou jist¢ zajimavé databaze Mineral-
ogy Database [10] a Mincryst [11]. Prvni obsahuje 4281
mineralti. Lze tam nalézt informace o chemickém slozeni
slozeni minerald, krystalografické informace (praskovy
difraktogram, zakladni bunka), Casto p&kné obrazky
minerald, fyzikalni charakteristiky (tvrdost, hustota,

optické vlastnosti) i mineralogickou klasifikaci. Druha
nese nazev "Krystalografickd databaze pro mineraly a
jejich strukturni analogy". Je ruského ptivodu a vznikla v
roce 1985. Je kombinaci strukturni databaze, poc¢itanych
praskovych zaznamu a programového vybaveni. Je vydana
ve dvou verzich: stand-alone a WWW. Obsahuje 4785
vstupti. Kazdy vstup pak jméno minerdlu, chemicky
vzorec, prostorovou grupu, miiZzové parametry, soufadnice
atomu, teplotni faktory, okupance a bibliografické
informace. Soubor programti zahrnuje vypocet praskového
difraktogramu mineralu ¢i smési fazi, bezstandardovou
fazovou analyzu, zobrazeni struktur a dalsi. Pfes Internet
Ize hledat pomoci jména, chemické formule, strukturnich
udaju (kryst. soustava, prostorova grupa, miizové para-
metry, mezirovinné vzdalenosti), bibliografickych udaji.
Pomoci péknych Java appleti lze struktury zobrazit a
otacet s nimi.

Ze specialnich databazi dale mizeme zminit databézi
nesouméfitelnych struktur [12] a zeolitd [13].

Zajimavy je krystalograficky server v Bilbau [14] nabi-
zejici informace o prostorovych grupach (napf. generatory
poloh v jednotlivych prostorovych grupach, podgrupy
apod.)

Obecné zajimavé jsou jisté periodické tabulky prvkd
[15]. Se zamétenim na rtg charakteristiky [16].

Na zavér k databazi krystalografického software.
Zakladni odkaz lze nalézt na [17]. V kontextu tohoto
prispévku stoji za zminku specializovany server CCP14
[18], ktery lze nazvat pokladnici software pro praskovou
difrakci. Obsahuje ale spoustu odkaztli i na dalsi obecné
uzite¢ny software, diskusni skupiny apod. Naleznete zde
programy ¢i odkazy na programy na zpracovani a indexaci
praskovych difraktogramd, urceni mfizovych parametrt,
feSeni a upfesiiovani struktur, jejich zobrazovani. Lze se
dozvédét i o pouzivanych algoritmech. Zabér serveru je v
podstaté Sirsi nez ¢isté na praskovou difrakei.

http://www.fiz-informationsdienste.de/en/DB/icsd.
http://www.fiz-karlsruhe.de/fiz/products/icsd/.
http://www.icdd.com.

http://www .tothcanada.com.
http://www.asm-intl.org.

http://crystdb.nims.go.jp/
http://www.nist.gov/srd/nist42.htm.
http://www.nist.gov/srd/nist3.htm.
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http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/.
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. http://database.iem.ac.ru/mincryst/.
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. http://www.cryst.echu.es/icsdb/index.html.
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. http://www.iza-structure.org/databases/.
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http://www.cryst.echu.es/.
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. http://www.webelements.com/.
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. http://www.csrri.iit.edu/periodic-table.html.
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. http://www.iucr.ac.uk/sincris-top/logiciel/index.html.
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. http://www.ccpl4.ac.uk/.
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