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SOUHRN

Webova aplikace pro vizualizaci Kkrystalovych  struktur
anorganickych sloucenin

Cilem prace bude vyvinout webovskou aplikaci pro vizualizaci
krystalovych struktur anorganickych slouCenin. Jadrem aplikace bude
systém pro zobrazovani krystalii anorganickych sloucenin s riiznou
krystalovou symetrii. Krystalové struktury budou bud ziskany z vhodné
krystalografické databaze, nebo bude uZivateli dana moznost zobrazeni
vlastnich souradnic z formatu cif a dalSich krystalografickych datovych
format. Pro spravnou vizualizaci bude treba dopocitat polohy
symetricky ekvivalentnich atomi. Ukolem bude téZ spoéitat polohy viech
atomu ve vyrezu zvoleném uzivatelem a piipadné vykreslit koordinacni
polyedry. Aplikace bude vytvorena ve frameworku Django za pouZiti
javascriptové knihovny JQuery. Pro vlastni vizualizaci bude pouZit
javovsky molekulovy prohliZec JMol.

Web application for vizualization of crystal structures of inorganic
compounds

The aim of the work is to develop the web application for inorganic
crystal structures vizualization. The system will be capable of displaying
crystals of inorganic compounds with various crystal symmetry. Crystal
structures will either be obtained from the appropriate crystallographic
database or the user will be able to vizualize its own structures stored in
cif and other data formats. The positions of symmetry equivalent atoms
will have to be calculated for proper vizualization. The application will be
implemented using the Django web framework and the Javascript library
JQuery. The vizualization will be realized by the JMol Java applet.
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1. Uvod

Vyuka krystalografie je velice narocna na prostorovou predstavivost. Pouze
z textu si lze jen velice obtiZné udélat predstavu o uspoiradani prvka v tiirozmérném
prostoru. O néco lepsi je pouziti obrazkil z ucebnic a skript, avSak tyto obrazky jsou
stale z pochopitelnych divodi dvojrozmérné, a tedy mohou zkreslovat az mast.
Nejlepsi predstavu ziskdme pomoci fyzickych tfirozmérnych modeld, které jsou
ovSem omezené co do poctu, tak do velikosti a komplexity. Dobrym kompromisem je
pocitacova vizualizace, kterd neni nijak omezena poctem zobrazovanych krystali a
témér neni omezena jejich komplexitou. Vzasadé se stile jedna o plochy
dvojrozmérny obraz, avsak interaktivitou ¢i simulaci tretiho rozméru miizeme ziskat
predstavu o prostorovém usporddani pomérné jasné. Vytvoreni takovéhoto nastroje

je predmétem této diplomové prace.
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2. Teoreticka cast

2.1 Krystalografie

2.1.1 Historicky uvod

Slovo krystal pochazi z freckého krystalus (kus ledu), z kmene kryos (mraz)!.
domnivali, Ze je to zkamenély led. Pozdéji se tento termin rozsiril na vSechny
minerdly pravidelnych tutvarG shladkymi, lesklymi plochami. Lidé byli jiz od
davnych dob fascinovani krystaly. Naptiklad bajny kdmen mudrcii mél byt nezndma
krystalicka latka schopna ménit riizné bézné kovy (obzvlasté olovo na zlato) na
drahé kovy. Také se vérilo, Ze tato latka je schopna lidem vratit mladi, ¢i dokonce dat
jim nesmrtelnost. O jeho vyrobeni se pokouselo mnoho stiedovékych alchymisti,
mezi které patril napriklad i Sir Isaac Newton. Krystaly vzacnych mineralt se také
pouzivaly a pouZzivaji jako ozdoby hodné i kralovskych korun. Mezi ty nejznamé;jsi
patii naptiklad rubin ¢i safir (oxid hlinity), smaragd (hlinitokfemicitan berylnaty)

nebo ametyst (oxid kiremicity).

V 17. stoleti se badatelé zacali zabyvat krystaly zhlediska jejich tvaru a
struktury, a tak vznikla nova védni disciplina - krystalografie. V tomto obdobi ¢asto
ucinili pokrok védci z jinych védnich obord, jako naptiklad astronom J]. Kepler, ktery
vroce 1611 popsal strukturu snéhové vlocky ¢i kodansky profesor anatomie N.
Stensen, ktery roku 1669 objevil, Ze thly mezi hranami v krystalech kifemene jsou

vZdy konstantni.

Fyzikové R. Hooke roku 1665 a Ch. Huygens roku 1690 navrhli shodné
vysvétleni krystalovych struktur jako pravidelné ukladani kulovitych c¢astecek
hmoty. Za zakladatele krystalografie je povaZovan R. ]J. Hally, ktery popsal vnéjsi tvar

krystall jako dtsledek jejich vnitini struktury. Jeho predstava byla takova, Ze krystal
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se sestava zpravidelné usporadanych rovnobézZnosténti, které se skladaji do

riznych krystalovych tvart.

Roku 1809 C. S. Weiss rozdélil krystaly do 7 krystalografickych soustav. Roku
1839 W. H. Miller zpopularizoval navrh S. Whewella z roku 1825 a G. Grassmana
z roku 1829 pro popis krystalovych ploch pomoci usek, které tyto plochy vytinaji
na krystalografickych osach, a zavedl notaci, kde se tyto poméry zapisuji jako tri
Cisla v kulatych zavorkach. Od té doby jsou indexy (hkl) nazyvany Millerovy indexy
nebo téz indexy roviny?2. V roce 1831 odvodil J. F. Hessel 32 symetrickych oddélani.
Nezavisle na ném zacal roku 1867 A. Gadolin pouZivat systematiku 32
krystalografickych trid. Roku 1950 dospél A. Bravais peclivou geometrickou
analyzou k zavéru, Ze body mohou byt v prostoru vzhledem k symetrii usporadany
pouze 14 zpisoby. Vznikl tak pojem 14 Bravaisovych mriizek a byl tak polozen
zaklad mftiZzkové koncepce v krystalografii. Vrcholem geometrické krystalografie
bylo odvozeni poc¢tu mozny usporadani prvki soumérnosti v prostoru, kterych je

230. Toho docilili E. S. Fedorov (1890), A. Schoenflies (1891) a W. Barlow (1894).

Zhruba vtomto obdobi se z krystalografie vyvinula krystalochemie. Ta si
kladla za cil dat do souvislosti tvar krystalu a jeho chemické sloZeni. Prvniho velkého
uspéchu bylo dosazeno v roce 1912, kdy védci Friedrich a Knipping dle navrhu M.
von Laueho zrealizovali experiment, pri kterém nechali dopadat uzky paprsek
rentgenového zareni se spojitym spektrem na krystal modré skalice. Vysledkem byl
difrakéni obrazec podobny difrakénimu obrazci vzniknuvSimu prichodem svétla
rytou optickou mrizkou. Ztohoto byly vyvozeny nasledujici dva zavéry: 1.
rentgenové zareni je vinové povahy a 2. krystalova struktura je nespojita a
periodicka. Ziejmé kvili podobnosti chovani rentgenového zareni pii priichodu
krystalem a svétla pti prichodu optickou mrizkou se krystalové strukture zacalo
rikat krystalova miizka, coz mliZe byt pomérné matouci, nebot pojem ,mrizka“ se

v tomto oboru pouZiva v jiném vyznamu.

W. H. Bragg a jseho syn W. L. Bragg si diky experimentu s rentgenovym
_3-



paprskem uvédomili, Ze v difrakénim obrazci musi byt néjakym zplisobem
zakdédovana informace o strukture krystalu. Vletech 1912 - 1913 se jim podafrilo

nalézt prvni krystalové struktury chloridu sodného a chloridu draselného.

Postupem casu byly metody difrakcni analyzy dale vyvijeny, modifikovany a
zpresnovany. Vyvoje se dockal i samotny pojem krystal. Jeho definice - pravidelny
utvar s lesklymi hranami - prestala byt dostacujici, prestoZe takovyto vzhled je pro
krystal priznacny. Podobného vzhledu je vSak mozné docilit i u nekrystalickych latek
pomoci brouSeni. Na prelomu 19. a 20. stoleti zacal byt pri definici krystalu kladen
vétsi dliraz na jeho fyzikdlni vlastnosti. P. Niggli jej napriklad definoval jako
homogenni anizotropni (zavislé na sméru) diskontinuum. Dal$i charakteristicka
chemicko-fyzikalni vlastnost, kterou se krystalicka latka lisi od latky amorfni, je

ostry bod tani.

2.1.2 Krystalizace

Krystaly vznikaji krystalizaci. Vznikla tak i vétSina zemské kiry. Asi nejstarsi
cilevédoma krystalizace provadéna Clovékem byla odparovani morské vody, ¢imz lze
snadno ziskat stil. Fascinace lidské rasy drahokamy vedla kvyvoji jejich umélé
vyroby. Obecny rys krystall je jejich Cistota, a proto se zacalo vyuzivat krystalizace
pfi vyrobé Cistych latek. Monokrystalické materidly se zase pouZivaji pro vyrobu
polovodicovych soucastek (diody, tranzistory) pro elektroniku. Dal$i chemicko-
fyzikalni vlastnosti krystalti jako piezoelektricky jev, magnetismus nebo optické

vlastnosti jim zarucuji Siroké uplatnéni.

Stavebni prvky krystalti mohou byt atomy, molekuly, ale tfeba i biomolekuly.
Sily drZici stavebni prvky pohromadé mohou byt povahy iontové, kovalentni nebo
charakter vazby a soumérnost stavebni jednotky. Tyto faktory vice neZ kompenzuji
snahu o maximalni neuspotradanost, krystaly jsou velice stabilni. Jedna latka mize

vykrystalizovat do vice tvar(, zaleZi na podminkach krystalizace.
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Vzajemna orientace stavebnich prvkl krystalu je fizena stejnymi
zakonitostmi jako stavba molekul, tedy elektronovou konfiguraci a valen¢nim
stavem. Velice dilezity faktor pro krystalizaci je Krystalizacni prostiedi - zdroj
stavebnich prvki krystalu. To miiZe byt tuhé, kapalné i plynné. Zajistit dokonaly riist
krystali neni snadné, vtomto ukonu figuruje mnoho proménnych. Obecné vsak

plati, Ze ¢im pomaleji krystal roste, tim je dokonalejsi.

2.1.3 Symetrie krystalu

Vnitini struktura krystall je vysoce uspoiadana a periodicky se opakujici, a
proto je rozumné ji stejnym zplisobem popisovat. V kazdé takové strukture miiZzeme
najit opakujici se motiv podobné jako na tapetach, jen ve tfirozmérném prostoru.
Opakovanim motivu v prostoru pak dostaneme celou krystalovou strukturu.

Dlivodem pro takto uspoiadany systém je energeticka vyhodnost.

Pokud bychom zakladni motiv nahradili jedinym bodem a ten opakovali
namisto motivu, dostdvame prostorovou miizku, kterd zachovava ptvodni
geometrické vztahy struktury (vzdalenosti a thly). Kazda krystalova struktura ma
pouze jednu vlastni krystalovou mrizku, avSak dvé riizné struktury mohou mit
mrizku stejného typu. Existuje mnoho rozmanitych krystalovych struktur, avsak jen

omezené mnoZzstvi krystalovych mrizek.

Mnohdy dochazi k zaménam pojmu krystalova struktura a krystalova miizka.
Krystalova struktura ma predstavovat urcitou fyzikalni realitu, zatimco krystalova

miizka je pouze pomiicka, jak tuto realitu popsat.

Z kazdého bodu krystalové mrizky lze vést fady translacnich vektori do
jinych bodi mrizky, ale sta¢i ndm pouze 3 vektory (nelezici vjedné roviné) pro
jednoznaCny popis mrizky. Tato trojice vektord (a, I;,E) urcuje tvar
rovnobéZnosténu - zakladni buiiky. Délky hran zakladni buriky zna¢ime q, b, ¢ a thly

jimi sevirené a, § a y. Konvencné je thel a sviran hranami b, ¢, thel § hranami q, c a
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uhel y hranami ag, b. Téchto Sest hodnot (a, b, ¢, @, B, y) tvori parametry mrizky.

Bunky mizeme délit podle toho, kolik mrizkovych bodl pripada na jejich

objem:

e Primitivni bunika (P, R) — v kazdém z osmi roht je po jednom bodu, pfi¢emz
kazdy ztéchto bodi nalezi buiice zjedné osminy. Primitivni buiika tedy

obsahuje jeden miizkovy bod.

Obrazek 1 - Primitivni bunka

e Télesové centrovand (I) — ma miizkové body vrozich a navic jeden na
priseciku télesovych uhlopticek, ktery do buiky patii cely. Buika tedy

obsahuje dva miizkové body.

Obrazek 2 - Télesové centrovana buika

e Boc¢né centrovand (A, B, C) — m4 mfizkové body vrozich a ve dvou
protilehlych sténach. Tyto dva body buiice nalezi z jedné poloviny, takze tato

buiika dohromady obsahuje dva mtizkové body.



e

Obrazek 3 - Bo¢né centrovana buiika

e Plosné centrovana (F) — takové buiika krom bodii v rozich obsahuje body ve
sttedech vSech stén. Téchto bodi je Sest a buiice nalezi z jedné poloviny, ¢ili

buiika celkem obsahuje ¢tyii miizkové body.
‘v-_-_-—..._._
Obrazek 4 - Plosné centrovana burnka

Teoreticky existuji i dalsi centrace, ale ty mohou byt prevedeny na primitivni
buriku nebo na vySe uvedené centrace. O tom, zda je burika primitivni i centrovan3,
rozhoduje vyhradné pocet mrizZkovych bodi pripadajicich na jeji objem, ne pocet

atomu.

Krystalova mriZzka je periodicka a lze ji tedy prokladat soubory mriZkovych
rovin. Tyto roviny popisujeme tiemi indexy (hkI). Ciselné hodnoty indexti oznacuji,
na kolik usekt déli roviny osy a, b, c zakladni bunky. Délky téchto useki jsou potom
a/h, b/k, c/l Je-li hrana délena vzaporném smyslu, je prisluSny index oznacen
pruhem. Pokud se rovina s nékterou zos neproting, je prisluSny index nulovy.
Vzdalenost mezi rovinami nazyvame mezirovinnou vzdalenosti. Kromé mtizkovych

rovin uvazujeme i roviny nemrizkové, které neprochazeji mrizkovymi body.



Kazdy vnéjsi tvar idedlné vyvinutého krystalu a kazda krystalova struktura
vykazuje soumérnost, kterou popisujeme operacemi a prvky symetrie. Operaci
nazyvame kazdy pohyb, kterym dostaneme objekt do polohy nerozliSitelné od
vychozi polohy. Operace symetrie provadime pomoci geometrickych prvki (ptimka,
rovina, bod), které nazyvame prvky symetrie. Konkrétné hovorime o ose, roviné

nebo stiedu symetrie a frikdme, Ze objekt je podle téchto prvki symetricky.

Tabulka 1 - Operace a prvky symetrie

Operace soumérnosti Prvek soumérnosti Symbol
Zrcadleni Rovina (zrcadlo) m
Otaceni (rotace) Osa 2,3,4,6
Inverze Stred 1
Rotaéni inverze Rota¢né inverzni osa 3,4,6
Translace Ptimka zadny

Skluzny pohyb (zrcadleni-

Skluzna rovina a,b,cn,d
translace)
Sroubovy pohyb (otaceni- 5 21, 31, 32, 41, 42, 43, 61, 62,
Sroubova osa
translace) 63, 64, 65

Celkem existuje ¢trnact typl prostorovych mrizek




Tabulka 2 - typy prostorovych miizek

Nazev Varianty Popis Obrazek
Trojklonna P azb#c
(triklinicka)

azB#y#90°
Jednoklonna P, C azb#c
(monoklinicka)

a=y=90°%f
Kosoctverecna P,C,LLF azb#c
(orthorombicka)
Klencova R a=b=c
(romboedricka)

a=B=y<90°




Sestere¢na p a=b#c ¥ .
(hexagonalni) [ ]
(X=B=90°;y= 3= =
120°
e I P
Ctvere¢na P, I a=bz#c
(tetragonalni)
o= B =y= 9(°
Krychlova (kubicka) P,ILF a=b=c
o= B =y= 9(°

Kazdy objekt v krystalografii ma jeden nebo vice prvkd symetrie. Symetrii
objektu pak popisujeme pomoci grupy operaci symetrie. Grupa je matematicky
pojem - je to mnozina prvki, pro které plati, Ze kombinace dvou prvki grupy je také
prvkem grupy. V krystalografii jsou symetrické objekty vnéjsi tvar krystalu, skupina
atoml (molekula nebo zakladni motiv), Bravaisova miizka a krystalova struktura.
V pripadé tvaru krystalu, Bravaisovy miizky a skupiny atoml pouzivame kategorii
bodova grupa, pro popis symetrie krystalové struktury pouZivime prostorové
grupy. Bodova grupa znamen3, Ze jde o grupu uzavienych operaci soumérnosti (tj.
zrcadleni, rotace, inverze a rota¢ni inverze), po jejichz provedeni zistane alesporii
jeden bod objektu nepohyblivy. Deset operaci a 22 jejich kombinaci predstavuje
dohromady celkem 32 krystalografickych bodovych grup.

Pro popis krystalové struktury pouzivame prostorové grupy. V téch se uplatni
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jak zaviené operace (zrcadleni, rotace, inverze a rotac¢ni inverze) tak operace
oteviené (translace, skluzny pohyb, Sroubovy pohyb). Prostorova grupa vystihuje
symetrii periodicky se opakujictho vzoru v prostoru. Na rozdil od bodovych grup,
kde se prvky symetrie protinaly alesponl vjednom bodé, jsou prvky soumérnosti
prostorovych grup rozloZeny v prostoru. Kombinacemi otevienych a zavrenych
operaci soumérnosti spolu s translacemi ctrnacti Bravaisovych mtiZek dostaneme

celkem 230 prostorovych grup.

S pojmem prostorové grupy je uzce spojen pojem ekvivalentni polohy. Pokud
chceme vyjadrit polohu néjakého atomu v bunce, pouZivame ktomu frakeni
souradnice x; y; z které predstavuji zlomky hran burky. Souradnice 0,5; 0,25; 1/3,
znamenaji, Ze popisovany atom ma soufadnici x v poloviné hrany a, souradnici y
v jedné ctvrtiné hrany b a soutadnici z v jedné tfetiné hrany c. Polohu bodu v burice
miiZeme vyjadrit pomoci polohového vektoru 7 = xa + yE + z¢ . Operacemi symetrie
dostavame atomy, jejichz poloha je ekvivalentni k vychozi poloze x, y, z. Tuto novou
polohu pak vyjadiujeme pomoci ptvodni polohy. Napi. vezmeme-li se prostorovou
grupu P2 /m (primitivni bunka, jedna dvojcetna osa a na ni kolma rovina zrcadleni) a
pocatek souradného systému umistime do priseciku osy a roviny, tak pivodni

polohaje x, y, z, ekvivalentni polohy jsou x,y,z, x,y,za x,y,z.

2.1.4 Rentgenové zareni

Zakladni metodou pro urcovani struktury krystalii je rentgenova strukturni
analyza. Rentgenové zareni se pouZiva proto, Ze jeho vinova délka je fadové shodna
s meziatomovymi vzdalenostmi v Kkrystalu. Diky tomu vznikd pii prichodu
rentgenového zareni krystalem difrakéni obrazec, ze kterého se pri rentgenové
strukturni analyze vychazi. Rentgenovy paprsek je elektromagnetické zareni s
vlnovou délkou Fadové 10~ m . Vznik4 v Roentgenovych lampach (rentgenkach) pri
dopadu urychlenych elektroni na kovovou piekazku. Rentgenka obsahuje dvé

elektrody. Katoda je Zhavend wolframova spirdla, ktera termoemisi uvoliiuje
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elektrony. Anoda je kovova desticka vyrobena vétSinou z médi, molybdenu, kobaltu,
Zeleza nebo chromu. Mezi elektrodami je udrZovan vysoky potencidlovy rozdil, ¢imz
se dosahuje urychleni emitovanych elektroni. Jednim z vyslednych efektd srazky
elektronli s anodou je emise rentgenového zareni, které vystupuje zrentgenky
beryliovymi okénky, které jsou pro rentgenové zareni dobie propustné. Uvnitr
rentgenky je vakuum, aby nedochazelo ke zbyteénym srazkam elektront
s molekulami plynu. Uéinnost celého procesu je velmi nizka (cca 1%), vétsina
energie prechazi v odpadni teplo, takze dochazi k prehrivani anody, ktera tak musi

byt chlazena vodou.

Pri nizSim potencidlovém rozdilu mezi elektrodami je vinové spektrum
rentgenového zareni spojité. Pri urcitém budicim napéti na rentgence vSak vznika
takovou energii, Ze vyrazi elektrony zenergetickych hladin vatomech anody a
dochazi kvyplnéni vzniklych vakanci preskoky elektronti z vyssSich energetickych

hladin.

Pti priichodu rentgenovych paprski latkou se tento svazek zeslabi, protoze
dochazi k rozptylu a absorpci. Pri rozptylu je ¢ast rovnobéznych paprski rozptylena
do stran. Pri absorpci dochazi ke srazkdm rentgenovych fotonl s atomy absorbujici
latky. Pokud je vlnova délka zareni dostatecné kratkd (resp. ma-li zareni
dostatecnou energii), dochazi k vyrazeni elektronti z atomu absorbujici latky a jejich
naslednym zapliiovanim elektrony z vyssich energetickych hladin, coZ se navenek
projevuje jako vlastni zatfeni absorbujici latky (fluorescence). Diky tomu dochazi ke
skokovému zvySeni absorpce. Zeslabeni intenzity zafeni pomoci rozptylu je
zanedbatelné ve srovnani s efektem absorpce, proto miizeme vysledné zeslabeni

svazku pricist pouze absorpci. Lze jej popsat vztahem
I =1, exp(- i)

Kde I je intenzita svazku zeslabeného absorpci, Iy je intenzita dopadajiciho
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zareni, x je tloustka vrstvy absorbujici latky a & je linedrni absorp¢ni koeficient,
ktery vSak zavisi na chemickém a fyzikalni stavu latky. V praxi se zavadi hmotnostni
absorpcni koeficient, ktery zavisi jen na latce samotné. Hmotnostni absorp¢ni
koeficient klesa spolu s klesajici vinovou délkou. Pri vinoveé délce, kterou nazyvame
absorp¢ni hrana, dojde k prudkému naristu hmotnostniho absorp¢niho koeficientu,

ktery pak opét pozvolna klesa.

A b
Intenzita | »=0.154 nm

- = rl
- = - .
-~ 7 »=0139 | ..
Ll Absorbcni hirana Mi

| )
f\\m -
.-

Vinowva delka

Obrazek 5 - Filtrace rentgenového zaieni niklovym filtrem

Pfi rentgenostrukturni analyze je nutné, aby rentgenovy svazek byl co
nejdokonaleji monochromaticky, k ¢emuz lze vyuZzit efekt absorpcni hrany. Do cesty
rentgenovému paprsku je vloZen materidl, jehoZ absorp¢ni hrana se nachazi
v takovém misté, aby se ¢arova cast spektra rentgenového zareni nachazela tésné

pred absorpénim minimem, a dojde tak k odfiltrovani spojité ¢asti spektra.

Rentgenové zareni ma velice neblahy vliv na lidské zdravi, ptfi kontaktu
intenzivniho zareni s pokozkou dochdazi k obtiZzné hojitelnym popdalenindm a pfi
dlouhodobém vystaveni vyvolava patologické zmény v organismu. K ochrané zdravi

pracovnikli rentgenovych laboratoii se vyuziva dokonalé absorpce rentgenového
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zareni tézkymi kovy. Nejcastéji se pouZzivaji nékolikamilimetrové olovéné platy.
2.1.5 Strukturni analyza krystali

Pii strukturni analyze krystall se vyuziva difrakce rentgenového zareni pri
prichodu krystalem3. Vina primarniho rentgenového zareni dopadajici na krystal
rozkmita elektrony krystalu se stejnou frekvenci, jako ma sama. Atomova jadra jsou
mnohem hmotnéjsi nez elektrony, takze zlstavaji v klidu. Kmitajici elektrony se
stavaji zdrojem nového (sekundarniho) zareni se stejnou vinovou délkou jako

primarni zareni.

Sekundarni zareni se $ifi do prostoru v kulovitych plochach a jednotlivé viny
spolu interferuji. Pfi tomto déji je dilezité, vjaké jsou viny fazi, zda se viny budou
navzajem posilovat ¢i rusit. Vysledek celého procesu je soubor difraktovanych vin,
které se Sifi smérem od krystalu a pouze v urcitych smérech. Prostorové rozlozeni

difraktovanych viln tvori difrak¢ni obrazec krystalu.
Kazda difraktovana vlna je charakterizovana tfemi parametry:

e Difrakéni uhel — uhel, ktery svird smér Sifeni difraktovaného zareni
s priméarnim zafenim
e Amplituda viny

e Fazovy thel

Otacime-li plynule krystalem, na ktery dopadd monochromaticky rentgenovy
svazek, tak pri urcitém natoCeni zaznamename difraktovany paprsek. Z hlediska
vysledného efektu je difrakce analogicka reflexi. PfestoZe je mechanismus reflexe a
difrakce odlisSny, chova se krystal vii¢i rentgenovému zareni stejné, jako by
dochazelo k reflexi. Zvykem byva hovoftit o difrakci jako o reflexi na souboru rovin
(hkl). Této podobnosti vyuZil Bragg k odvozeni Braggovy rovnice (nebo téZ Braggovy
difrakéni podminky). Ta nam fik3, jaky musi byt thel dopadajiciho zateni, aby

dochazelo k reflexi, a je pomoci ni mozné spocitat mezirovinnou vzdalenost.
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Difrakce probiha na difraktometru. Krystal je umistén na goniometrické
hlavi¢ce. Ta se sklada ze dvou na sebe kolmych kolébek a dvou na sebe kolmych
sanék. Kolébky umoziuji naklanéni krystalu, zatimco sanky umozZnuji krystal
posouvat. Cely tento mechanismus je velice precizni a je schopen krystal natacet
s presnosti zlomki dhlovych vtefin. Zareni je detekovano scintilacnim detektorem
difraktovaného zareni a vSe je rizeno pocitacem. Krystal je pokazdé natocen tak, aby
zareni prochazelo jednou mrizkovou rovinou. Cilem je namérit stovky az tisice

reflexi. Cely proces je velice casové narocny - trva az nékolik dni.

Vysledkem naslednych vypocti je tfirozmérna mapa elektronovych hustot, ze

které jiz lze ziskat geometrické parametry atomt v burice.
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2.2 Krystalografické databdze

Krystalografickych dat, at uZ namérenych ¢i spocitanych existuje v souc¢asné
dobé jiz velka spousta. Je tedy nezbytné tato data uchovavat v néjaké strukturované
formé, ve které nebude problém vyhledat urcité struktury podle rtiznych kritérii.
Tento problém resi krystalografické databaze. Ty se vétSinou specializuji na urcitou
oblast krystalografie (mineraly, organické a organometalické molekuly, biologické

makromolekuly atd.). Nékteré databaze jsou zdarma a jiné jsou placené.

2.2.1 Crystallography Open Database

Tato databaze byla zaloZena v inoru 20035 6. Jeji primarni ucel byl sjednotit
databaze, které se specializovaly zvlast na anorganické krystaly, zvlast na kovy a
slitiny a zvlast na organické a organometalické molekuly. Tato databaze postupné
ziskavala data z rtiznych specializovanych databazi a v soucasné dobé lze i zasilat
vlastni struktury ve formatu CIF, REF ¢i PDF. Uzivatelské rozhrani databazového
stroje (pouzita je MySQL? 8) je implementovano jazyce PHP? 10, Databaze nyni

obsahuje néco pies 140000 zaznam?.

2.2.2 American Mineralogist Crystal Structure Database

V této databazi lze vyhledat vSechny struktury, které byly publikovany
v Casopisech American Mineralogist, The Canadian Mineralogist, European Journal
of Mineralogy and Physics a Chemistry of Mineralell 12, D4le zde 1ze nalézt nékteré
vybrané struktury z dalSich casopist. Databaze je pod spravou Mineralogical Society
of America a Mineralogical Association of Canada a je financovana National Science
Foundation. Databaze je volné pristupna z webu Mineralogical Society of America a

University of Arizona.
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2.2.3 Databaze NIST

NIST (National Institute of Standards and Technology) provozuje celkem tri
krystalografické databaze oznacené jako SRD (Standard Reference Database)ls.
Databaze SRD 3 (NIST Crystal Data) je limitovana pouze na parametry jednotkovych
bunék a fazova slozeni a obsahuje asi 250.000 zaznamu. Databaze SRD 83 (NIST
Metals Structural Database) obsahuje kompletni krystalografické a atomové pozice
celkem asi 60.000 metalickych a intermetalickych materiali a databaze SRD 84 (FIZ-
NIST Inorganic Crystal Structure Database) obsahuje kompletni krystalografické a
atomové pozice 100.000 anorganickych nemetalickych material. NIST neustale
vyviji nové algoritmy, které ovéruji platnost krystalografickych dat, udrzuji vSechny
tfi databaze a poskytuji tyto databaze vriznych formatech. Pristupy ktémto

databazi jsou placené.
2.3 Datové formaty

Krystalografickych dat je vdnesni dobé ohromné mnozstvi a je tedy Zadouci
tato data v néjaké strukturované, jednoznacné a pokud mozZno jednoduché formé

uchovavat a $irit. V oblasti vypocetni techniky pro to existuje hned nékolik pristupt.

2.3.1 STAR

Mnoho pocita¢ovych archivnich postupt vyuZziva tzv. ,fixed format“ datové
struktury, tedy soubory obsahujici urcité informace na predem urcenych pozicich4.
Tato metoda je velmi efektivni z hlediska pristupu k témto datiim, avsak postrada
flexibilitu - neni mozné provadét zmeény ve struktuie takovychto souborli bez
konverze starSich dat. Proto neni vhodné pouzivat takovéto formaty pro dlouhodobé

uchovavani dat.

Dal8i moZnosti jsou tzv. ,preddefinované svobodné formaty“ (pre-defined
free formats). Tyto jiZ nevyzaduji, aby byla data na urcitych pozicich a ¢asto obsahuji

datové Klice, které pomohou s rozpoznavanim dat. Prikladem takovych formati je
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napi. BCCAB archive file, Standard Crystallographic File Structure!5, JCAMP-DX Filelé
nebo Standard Molecular Data (SMD)?’. Tyto formaty jsou vSak syntakticky pomérné
sloZité a extrakce dat vyZaduje vysoké usili. Vysoka komplexita a nizka flexibilita
téchto formatl vyznamné limituji vyménu informaci. Navic v dobé vzniku tohoto
formatu existovalo velké mnoZzstvi riznym ,mistnich“ a uzce specializovanych
formatd dat, coz vdobé velkého rozmachu internetové komunikace zacalo byt
nezadouci a bylo nutné tyto rozdily néjak sjednotit. Bylo zapotrebi vyvinout datovy
format, ktery by byl syntakticky jednoduchy a zaroven univerzalni, nezavisly na

platformeé a lehce rozsiritelny.

Format STAR (Self-defining Text Archive and Retrieval) obsahuje Cisté
textova data, a tedy miize byt vytvoren a editovan pomoci béznych textovych

editort. STAR format obsahuje nasledujici prvky:

e Nazev dat — jméno piifazené k hodnoté dat (napf. absorption_coefficient)

e Hodnota dat — konkrétni alfanumericka hodnota (napt. 16.328)

e Datova smycka — seznam opakujicich se dat jako seznam naméfenych intenzit

e Save frame — kolekce vySe zminéného v datovém bloku, na kterou se leze
odkazovat pomoci tzv. ,,framecode*

e Datovy blok — kolekce vSeho zminéného vySe, sada informaci o jedné

sloucening
STAR syntaxe:

e Textovy fetézec ohranic¢eny symboly [], [“], [;] a [ ] - pokud neobsahuje
mezeru (vetSinou je pouzit pro numerické hodnoty)

e Nazev dat — textovy fetézec zacinajici podtrzitkem

e Hodnota dat — textovy fetézec nezacinajici podtrzitkem, kterému vZzdy
pfedchézi identifikator — nazev dat

e Datova smycka — vZdy zacind fetézcem ,loop °, nésleduje vypis nazvl dat a

po ném vsechny hodnoty. Zde vzdy plati, ze pocet hodnot dat musi byt n-
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nasobek poc¢tu ndzvia dat, kde # je nenulové piirozené Cislo.

e Datovy blok - kolekce dat, zafind fetézcem ,data ° spojenym
s identifikatorem tohoto bloku (pf. ,data_moleculel®, kde ,moleculel® je
identifikator)

e Vsechny ndzvy dat musi byt v jednom bloku unikatni.

Priklad jednoduchého STAR souboru:

data crystal 5A5

_cell volume 2310 (2)
_chemical formula “IC23 H36 01°
_publication author address

Prof Barry O‘Connell
Department of Chemistry
University of Kalamazoo
Michigan U.S.A.

’

Tento priklad obsahuje jediny datovy blok - ,crystal_5A5‘ s tfemi poloZkami
(datovymi nazvy). Hodnoty pouzivaji rtizné oddélovace. Tyto hodnoty jsou ,typu”

¢islo, pismo a text, av§ak syntaxe STAR formatu mezi témi to typy nijak nerozliSuje.
Zde je priklad datové smycky:

loop

_exptl crystal face h

_exptl crystal face k

_exptl crystal face 1

_exptl crystal face distance
_exptl crystal face name

_exptl crystal face description
00 -1 0.012 A ‘well formed®

0 01 0.012 B -

1 0 0 0.023 C uneven

-1 0 0 0.027 D ‘requires further grinding’

Tento priklad obsahuje smytku o 6 polozkach (ndzvy poloZek zacinaji
podtrzitkem). Po vypisu poloZek zac¢inaji samotna data (v tomto pripadé ma smycka
4 opakovani). Pouzité formatovani zde neni dulezité, avSak napomdha klepsi
Citelnosti. PredevSim musi souhlasit pocet definovanych poloZek a pocet datovych

hodnot. Takovyto zapis je ekvivalentni:

-19 -



loop

7expglicrystalifaceih _exptl crystal face k exptl crystal face 1
_exptl crystal face distance _exptl crystal face name

_exptl crystal face description

0 -1 0.012 A ‘well formed' 0 0 1 0.012 B - 1 0 0 0.023 C uneven -1 0 O
0.027 D ‘requires further grinding’

Format STAR také podporuje komentare. Za komentar se povazuje zbytek

radky za symbolem [#], pokud neni soucasti hodnoty dat.

Priklad komentare:

_exptl crystal face name # not std name

Zde se nejedna o komentar:

_publ contact author
Prof Barry O'Connell
Department of Chemistry
Building #57-M5
University of Kalamazoo
Michigan USA.

’

23.2 CIF

Format CIF (Crystallography Information File) upresiiuje a omezuje format
STAR18, Veskeré restrikce formatu STAR jsou uvedeny vySe. Nejsou tu Zadna
omezeni co se tyce napft. poctu vnorenych smycek ¢i délky zdznami (napt. délka
nazvu dat). ZdGvodu zjednoduSeni a ulehceni zpracovani CIF souborli bylo

prikrocCeno k zavedeni nasledujicich omezeni:

e Radky mohou mit maximaln& 80 znakd.

e Nazvy dat nesmi piekroCit 32 znakl a nerozliSuji se mald a velka pismena
(,_ADbC" je to samé jako , abc®).

e STAR format nerozliSuje mezi riznymi datovymi typy. CIF také ne, ale pro
zpracovani je zadouci, kdyZ je datovy typ zndm piedem. N&které specifické
nazvy dat pro CIF ocekavaji ¢iselné hodnoty.

e Hodnota dat je povazovéna za Cislo za¢ina-li ¢islicemi 0-9 nebo symboly [+],
[-] nebo [.] a neni uzaviena symboly [ '], [“] nebo [;].
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e Ciselna hodnota miize byt cele &islo, desetinné &islo nebo matematicky zapis.
Pokud je cislo zfetézeno s celym cCislem v zadvorkach, je toto uzavorkované
Cislo brano jako smérodatnd odchylka poslednich ¢islic. Napt. 34.5, 3.45E1,
34.5(12), 3.45E1(12) jsou ctyfi zapisy c¢isla 34,5 snebo bez smérodatné
odchylky 1,2.

e Hodnota dat je povazovéana za text, pokud jde ptes vice fadki, tedy zacina a
kon¢i symbolem stfedniku

e Pokud hodnota neni typu text ani Cislo, pak je typu pismo.

e Nejsou povolené vnotfené smycky. Dalsi tirovné opakujicich se dat musi byt
uloZeny v seznamu jako textové pole.

e Mnoho pfeddefinovanych CIF numerickych poli vyZaduje u hodnoty dat také
jednotky. Kazdé takové CIF pole méa preddefinované implicitni jednotky.
Pokud bychom chtéli ulozit data vjinych nez implicitnich jednotkach,
pfipojime tuto informaci k ndzvu dat. Napiiklad implicitni jednotka pro
rozmér bunky je angstrom. Pokud bychom chtéli tento rozmér mit
v pikometrech, = nahradime nazev  dat , cell length a* nazvem
,_cell length a pm‘. Povolené jsou jen jednotky definované ve standardu
CIF. VSechny implicitni jednotky (s vyjimkou &ngstrdomu) jsou podiizeny

jednotkam SI a mély by se pouzivat co mozna nejvice.
2.4 PouZity software

2.4.1 Python

Python je interpretovany, objektové orientovany, multiparadigmaticky
programovaci jazyk!%-22. Jméno tohoto jazyka pochazi od Monty Pythonova létajiciho
cirkusu (britsky serial skec¢ii satirické skupiny Monty Python). Jazyk python byl
navrzen v druhé poloviné 80. let dvacatého stoleti. Jeho implementaci zacal roku
1989 nizozemsky programator Guido Van Rossum. Soucasna verze Pythonu je 3.0.
Ta byla poprvé uvolnéna jiz vroce 2008. BohuZel vSak neni zpétné kompatibilni

s Pythonem 2.x, a tak nékteré zmény zverze 3.0 byly zavedeny ve zpétné
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kompatibilnich verzich 2.6 a 2.7.

Tim, Ze Python je multiparadigmaticky, je minéno, Ze programator neni nucen
do jednoho stylu programovani, ale miize jich pouzivat vice a libovolné je
kombinovat. Python plné podporuje objektové orientované programovani a
strukturované programovani a také ma mnoho ryst funkciondlniho a aspektové

orientovaného programovani.

Interpreter Pythonu je implementovan hned v nékolika jazycich. Nejznamé;jsi
vjazyce C jsou obecné vysoce vykonné, a tak i tato implementace je ve vétSiné
piipadl nejrychlejsi. Dalsi implementace je v jazyce Java, zndma jako Jython. V této
implementaci se program Pythonu preklada do javovského byte-kédu a béZi na Java
Virtual Machine. Vyhoda této implementace je spoluprace s javovskymi knihovnami.
Treti dilezita implementace pythonu je na platformé .NET pod nazvem IronPython,
kterou vyviji spolecnost Microsoft. Za experimentalni implementaci lze povaZovat
PyPy, coZ je implementace Pythonu v Pythonu. Jejim hlavnim ucelem je odhalovat

slaba mista primarni implementace Pythonu.

Python je dynamicky typovany. To znamend, Ze datovy typ proménné nese
jejl hodnota. Jinymi slovy Python nezna typ proménné, dokud se s ni nepracuje. To
miiZe v nékterych pripadech ponékud mast, ale poskytuje to programatorovi velikou

volnost.

Jadro Pythonu je velmi malé. Obsahuje jen nékolik desitek klicovych vyrazl a
funkci. Velké mnoZzstvi dalSich funkci a tfid je mozné importovat v zakladnich ¢i
externich modulech. Modularni architektura Pythonu zarucuje prehlednost. To
kontrastuje naptiklad sjazykem PHP, jehoZ jadro obsahuje velké mnoZstvi

zakladnich funkci, které tak musi mit velmi dlouhé nazvy.

Python klade velky dliraz na jednoduchost, Citelnost a cistotu kédu. Bloky
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kédu naptiklad nejsou vymezeny obvyklymi sloZenymi zdvorkami, ale pouze
dvojteckou a naslednym odsazenim. To je pomérné nezvyklé a casto Kritizované
feseni, ale vysledny koéd je velice dhledny a bez velkého mnoZstvi ukoncujicich

zavorek, ve kterych se ¢asto chybuje.

Python miiZeme najit v mnoha aplikacich jako napriklad Google Maps, Gmail,
YouTube, pouziva ho NASA, objevuje se ve spousté skriptovatelnych aplikacich jako
VIM, GIMP, Blender ¢ Amarok. Casto se také pouZiva jako skriptovaci jazyk pro
webové aplikace. Jako webovy server se nejCastéji pouzivda Apache, ktery
s Pythonem komunikuje obvykle pres mod_python ¢i mod_wsgi. V Pythonu je

napsano nékolik webovych frameworkd, jako Django, TurboGears nebo web2py.

2.4.2 Django

Django je open source webovy framework, ktery se drzi architektury MVC23.

Pro architekturu MVC (model-view-controller) jsou typickeé nasledujici komponenty:

e Model (model) — strukturovana data, v ptipadé Djanga se jednd o Python
objekt

e View (pohled) — pohled predvadi data modelu uzivateli ve vhodné interaktivni
form¢. V Djangu je typickym vysledkem pohledu HTML stranka.

e Controller (fadi¢) — Radi¢ reaguje na udalosti vyvolané uZivatelem a na

zéklad€ nich méni pohled nebo model.

Konkrétné v piipadé Djanga se také nékdy mluvi o architekture MTV (model,
template, view), kde view specifikuje pouze jaka data se budou uzivateli zobrazovat
a template urcuje jak tato data budou vypadat vizudlné. V tomto pripadé nam ovsem
vypadla komponenta ,controller, kterou zde predstavuje samotny framework

Django.

Django nabizi:
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e (Odleh¢eny webovy server, ur¢eny pouze pro testovaci ucely, nebot’ postrada
zabezpeceni. Jeho hlavni vyhodou je, Ze neni tieba z4dné nastavovani a ze se
pokazdé automaticky restartuje, kdyz dojde ke zméné zdrojovych souborti, coz
je zadouci ve vyvojovém prostredi.

e Serializa¢ni a valida¢ni nastroj pro formulate, ktery piekladd hodnoty mezi
formou vhodnou pro databazi a pro HTML.

e Cacheovaci Framework

e Sadu specidlnich tfid tzv. middleware, které mohou upravit dotaz kdykoli ve
stadiu jeho vyfizovani.

e Vnitini komunika¢ni systém, ktery umoziluje komunikaci mezi jednotlivymi
komponentami systému pomoci pfedem stanovenych signalti.

e Lokaliza¢ni systém umoznujici pfeklad vSech komponent do libovolného
poctu jazyka.

e Serializaéni systém, ktery umoZiiuje vytvafet a &ist XML** a JSON>>
**reprezentace Django objekti.

e Systém rozsifujici moznosti Sablonového enginu.

e Rozhrani k pythonovskym unit testiim.

Django je v podstaté pythonovska knihovna. Po jejim nainstalovani staci pro

zaloZeni projektu zadat prikaz:

django-admin [nédzev projektu]
coZ nam vytvofi novou slozku se zadanym nazvem projektu. Slozka obsahuje

nasledujici soubory:

e settings.py — soubor obsahujici zdkladni nastaveni projektu. Lze zde nastavit
napiiklad pouZivanou databédzi, middleware, cesty k Sablonam ¢i nainstalované
aplikace v projektu.

e manage.py — skript umoznujici spravu konkrétniho projektu. Zde Ize naptiklad
synchronizovat databazovou strukturu s definovanymi modely, spustit webovy

server nebo zalozit novou aplikaci.
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e urls.py — tento skript obsahuje globalni nastaveni URL a piesmérovéani na
obsluhujici funkce (ty se obvykle nachazi v souborech views.py v jednotlivych

aplikacich).
Novou aplikaci v projektu lze zaloZzit prikazem:

python manage.py startapp [nazev aplikace]

To nam vadresari projektu vytvori novou sloZzku se zadanym nazvem

aplikace, ktera obsahuje tyto soubory:

e views.py — tento soubor je urCeny pro funkce, na které je odkazovéano ze
skriptu urls.py, které poskytuji odpovédi na http*’ dotazy.

e urls.py — obsahuje dalsi déleni URL adres a volani view funkeci.

e models.py — obsahuje definice jednotlivych datovych modeli aplikace.

e tests.py — obsahuje unit testy.

Modely Djanga se skladaji znékolika poli, kterd obsahuji informace o
konkrétnim objektu. V Djangu existuje mnoho typt poli, zde budou popsany je ty,
které byly pouzity v praktické casti:

e CharField — pole pro kratky text s definovanou maximalni délkou

e DateTimeField — pole obsahujici datum a ¢as

e TextField — pole obsahujici delsi text

e SlugField — vtomto poli mohou byt pouze ASCII alfanumerické znaky,
pomlcky a podtrzitka, je ho tedy vhodné pouzivat jako identifikator nebo
soucCast URL

e ForeignKey — pole odkazujici na jiny objekt

Sablonovy systém Djanga umoziiuje jednodu$e a efektivné vytvaiet html
stranky. Sablona je html dokument, ktery obsahuje nékteré specialni sekvence, které
jsou Djangem interpretovany. Jedna se o konstrukce {% %} pro prikaz a {{ }} pro

vloZeni hodnoty proménné. Priklad:
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<div>
{%$ 1if a > 0 %}

{{ a }}
{%$ endif %}
</div>

V tomto prikladu je do elementu div vloZena hodnota proménné a, pokud je
tato vétsi nez 0. V Djangu jsou tyto Sablony vétSinou uloZeny zvlast v souborech a pri

odpovédi na http dotaz jsou z nich vyrenderovany html stranky a odeslany jako http
odpovéd.

V Sablonovém systému také existuje rozsirovani Sablon. V zakladni Sabloné se

urci pojmenované bloky kédu, které mohou obsahovat implicitni hodnotu. Priklad:

<html>
<hl>Nadpis<hl>
{% block obsah %}

<span>Implicitni hodnota</span>
{%$ endblock %}
</html>

Rozsirujici Sablona uZ poté jen obsahuje informaci o tom, kterou Sablonu

rozSifuje a bloky, které svym obsahem nahradi bloky stejného jména v zakladni
Sabloné. Priklad:

{%$ extends ,sablona.html™ %}
{%$ block obsah %}

<span>Tento obsah pochédzi z rozdirujici Sablony</span>
{% endblock %}

Renderuje se pak uz jen rozsirujici Sablona. Vysledek by potom vypadal takto:

<html>
<hl>Nadpis<hl>

<span>Tento obsah pochédzi z rozSitujici Sablony</span>
</html>

2.4.3 PyCIFRW

PyCIFRW je knihovna napsana v Pythonu, kterd poskytuje podporu pro
soubory ve formatu CIF28 29, Byla vyvinuta v Australian National Beamline Facility
(ANBF), které spada pod Australian Synchrotron Research Program (ASRP).

Posledni zprava o aktivnim vyvoji pochazi z roku 2009.

-26 -



PyCIFRW pouziva pro parsovani Yapps (Yet Another Python Parsing system),
coz je generator parseru pro LL(1) gramatiky. Pozoruhodnd vlastnost
vygenerovaného parseru je ta, Ze je lidsky Citelny. Predevsim je zde ale kladen diiraz

na jednoduchost a snadné pouziti.

Knihovnu PyCIFRW lze pouzit jednak k parsovani hotovych CIF soubort, ale
také k vytvareni novych CIF soubort. Vysledek parsovani je objektovy model CIF
souboru, ktery se ale navenek chova jako pythonovsky slovnik. K datlim Ize tedy
pristupovat stejné, jako by byla uloZena ve slovniku. Pri vytvareni nového CIF

souboru se jiz klasicky instancuji tridy baliku PyCIFRW (CifBlock, CifLoopBlock aj.).

Vystupu v CIF formatu dosahneme pomoci konverze objektového modelu na

textovy fetézec pomoci funkce str.

2.4.4 Jmol

Jmol je open-source vizualizacni nastroj pro zobrazovani 3D molekul
chemickych sloucenin3? 31, Primarné je urCen pro vyuku a vyzkum v oblasti chemie a
biochemie. Jmol je zcela zdarma, je napsan v jazyce Java, takze jej lze provozovat na
platformach Windows, Linux, Unix i Mac OS. Nejzajimavéjsi ¢asti programu je applet,

ktery Ize lehce integrovat do HTML stranky ve webovém prohlizeci.

Jmol podporuje mnoho zptsobt zobrazeni. Naptiklad atomy lze zobrazit jako
tycinkovy, kalotovy nebo dratény model, jako kuli¢ky a ty¢inky nebo jako stuzkovy
model (Casto pouzivany pro zobrazovani proteinti). Podpora chemickych format je
také velice Siroka. Patfi sem tfeba Protein Data Bank (pdb), Crystallographic
Information File (cif), MDL Molfile (mol) nebo Chemical Markup Language (cml).
Jmol tak nabizi jednodussi alternativu k pluginu Chime, ktery v souc¢asné dobé jiz

neni v aktivnim vyvoji32.

Pro snadnou inicializaci a ovladani appletu je pripravena javaScriptova

knihovna, které kromé inicializacnich funkci obsahuje také funkce generujici HTML

-27 -



ovladaci prvky pro Jmol applet.

2.4.5 JavaScript

JavaScript (téZ znamy jako ECMAScript) je interpretovany objektové
orientovany programovaci jazyk vyvinuty americkym programatorem Brendanem
Eichem33. V soucasné dobé je velice oblibeny a ¢asto pouzivany pfi programovani
webovych stranek. Kousky kédy JavaScriptu se vkladaji primo do HTML kddu
stranky. NejcCastéji se jim ovladaji rtizné prvky GUI (Graphical user interface -

grafické uZivatelské rozhrani) jako tlacitka atp.

Nazev JavaScript se zcela jasné odkazuje na programovaci jazyk Java, ackoli
s nim nema mnoho spole¢ného. Slovo Java je jeho soucasti Cisté z marketingovych
dtvodi. S Javou ho spojuje snad jen podobna syntaxe, kterd patii do rodiny jazyk

C/C++/]Java.

JavaScript byl standardizovan roku 1997 asociaci ECMA (Europen Computer
Manufacturers Association) a vroce 1998 ISO (International Organization for

Standardization).

Kéd JavaScriptu se, na rozdil od jinych programovacich jazyka jako PHP ¢i
Python, obvykle spousti aZ po staZeni HTML stranky - tedy na strané klienta. Z toho
plynou néktera bezpectnostni omezeni, jako Ze JavaScript neumi pracovat se soubory

nebo pristupovat do databaze.

JavaScript je dynamicky typovany, takZe typ proménné nese jeji hodnota. Je
tedy mozné, aby jedna proménna nabyvala hodnot riiznych datovych typi. Objekty
jsou reSeny jako asociativni pole. Atributy objektl tvori klice asociativniho pole,
takZe k hodnotam atributd objektl v JavaScriptu lze pristupovat jak pres teckovou
konvenci, tak pres zadavani klici pole do hranatych zavorek. Funkce jsou
v JavaScriptu objekty a je tedy mozné snimi nakladat jako s kterymkoliv jinym

objektem. Lze je napiiklad pouzit jako hodnoty asociativniho pole. Je také mozné
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vytvaret anonymni funkce - tedy nepojmenované funkce, coZ se nejcastéji pouziva

pri posilani funkci jako argumenti jinym funkcim.

2.4.6 JQuery

JQuery je javaScriptova knihovna, ktera si klade za cil usnadnit programovani
na strané Kklienta34. JQuery bylo uvolnéno vlednu roku 2006 a dnes je to
nejoblibenéjsi javascriptova knihovna. Hlavni pifinos JQuery je snadny vybér
elementi DOM struktury, a jejich manipulace, manipulace s kaskadovymi styly,
sprava udalosti a jednoducha tvorba animaci. Velice dilezitou soucasti JQuery je

také AJAX, ktery umoziuje asynchronni tvorbu a zpracovani http dotaz.

Knihovnu JQuery lze do HTML kédu vloZit velice snadno staZenim lokaln{
kopie celé knihovny a vloZenim pomoci elementu script, nebo alternativné element
script muze odkazovat na externi umisténi knihovny napf. na serveru

googleapis.com.

Ke knihovné pristupujeme pomoci jména JQuery, které je implicitné
namapované také na znak $. Volanim s patti¢nym argumentem - selektorem (ktery
se shoduje se selektory v CSS3) dostaneme jeden nebo vice DOM objektd, se kterymi
pak muizeme manipulovat. Pres teCkovou konvenci pak ziskame pristup ke

»statickym metodam®, jako je napriklad AJAX.

Piiklad kédu, kde elementu div s atributem id s hodnotu divid, pritadime

kaskadovy styl pro ¢ervenou barvu pozadi a bilé pismo:

S (,div#divIid") .css ({background-color : ,red",
color : ,white“});

Priklad kédu, kde do vyskakovaciho okna vypiSeme obsah stranky /text.html:

S$.ajax ({url : ,/text.html",
success : function (data) {
alert (data) ;
}
)
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3. Prakticka cast

3.1 Zdkladni popis projektu PrSK (Prohlizec struktur krystalii)

Projekt je vytvoren ve webovém frameworku Django. Sklada se

z nasledujicich aplikaci:

e news — jednoduchy novinkovy systém. Model novinky se skladd z pole pro
datum DateTimeField, které se automaticky vypliuje pii zaloZeni novinky,
pole pro autora, které je typu ForeignKey a obsahuje objekt User, ktery je
implicitni pro Django. Dale obsahuje pole header typu CharField s maximalni
délkou 100 znaki pro nadpis novinky a konecné pole content typu TextField
pro obsah novinky.

e search — prohledavani externich databazi. Tato aplikace neobsahuje Zadny
model, je zde spisSe pro vétsi uspotadanost a prehlednost.

e structures — tato aplikace umoznuje ulozit do databaze krystalové struktury
v CIF formatu a pfidat k nim doprovodny text. Model aplikace Structures
obsahuje pole name typu CharField s maximalni délkou 30 znakl pro nazev
struktury, pole description typu TextField pro popis struktury a pole model
typu TextField, které obsahuje CIF soubor se strukturou.

e cms — pomoci této aplikace lze spravovat staticky obsah stranek. Model této
aplikace obsahuje pouze identifikator id typu SlugField a obsah content typu
TextField. Divod existence této aplikace je, aby uZivatel mohl spravovat

obsah statickych HTML stranek, aniZz by musel editovat Sablony.

Ostatni funkcionality (jako 3D vizualizace krystalli) nemaji vlastni aplikaci a

jsou uloZeny v kotfenu projektu.
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3.2 Webovy vystup

Zakladni Sablona se jmenuje index.html. Tento nazev byl zvolen spiSe ze
zvyku, neplati zde pravidlo, Ze pokud neni specifikovana konkrétni stranka,
implicitné se hleda index.html. Tato Sablona obsahuje zakladni kostru HTML

dokumentu spolecnou pro vSechny stranky portalu.

Verze HTML byla zvolena nejnovéjsi dostupna, tedy HTML535 36, Deklarace

typu dokumentu je pouze:

<!DOCTYPE HTML>

Ko6dovani bylo zvoleno univerzalni utf-837, deklarovano pomoci:

<meta charset="utf-8" />

v hlavicce HTML dokumentu.

RozloZeni webové stranky je feSeno pomoci elementli <div> a naslednym
prirazenim kaskadovych stylti v externim souboru CSS38, ktery je vlozen do HTML

dokumentu pomoci elementu <link>.

HTML stranky maji nastavenou pevnou Sirku. V horni casti stranek se pres
celou $itku rozklada logo a nadpis portalu. Pod timto pruhem je v levé ¢asti v uzsim

svislém pruhu umisténa nabidka navigace a vpravo od ni je samotny obsah.
Nabidka navigace obsahuje tyto moZnosti:

e Domi — uvodni stranka s uvitacim textem a novinkami

e Krystalové struktury — tato strdnka obsahuje vybrané krystalové struktury
s jejich 3D vyobrazenim pomoci appletu Jmol a doprovodnymi texty

e Prohleddvat databaze — zde mlZeme prohleddvat externi databdze a ziskavat
dalsi modely krystalti

e Vizualizace — na této strance si muizeme zobrazit libovolnou krystalovou

strukturu bud’ nahranim CIF souboru, nebo zadanim parametri vlastni
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struktury

Zakladni HTML Sablona obsahuje celkem 4 bloky. Prvni se jmenuje title
nachazi v HTML hlavicce v elementu <title>, a tedy lze tak ménit titulek stranky pro
kazdou konkrétni stranku. Druhy se jmenuje scripts a nachazi se na konci HTML
hlavicky. Blok scripts je urcen pro vkladani skriptii (primarné javaScriptovych),
které se samoziejmé lisi pro kazdou stranku. Dalsi blok se jmenuje pageHeader a je
umistén obsahové Casti velementu <hl> a umoZnuje modifikovat nadpis kazdé
stranky. Posledni blok se jmenuje content a ten obsahuje vlastni obsah stranky.
Vedle zakladni HTML kostry jsou v projektu dal$i Sablony (pro kaZdou stranku

sV xs

HTML kostry.
3.3 Popis jednotlivych funkcionalit portalu

3.3.1 Novinkovy systém

Novinkovy systém se nachazi na tvodni strance. Nad samotnymi novinkami
je uvitaci text, ktery je bran z objektu Cms s identifikatorem home. Novinky jsou
strankovany a jednotlivé stranky novinek jsou do uvodni obrazovky vkladany

dynamicky pomoci JavaScriptu.

Pro formatovani novinek je pripravena zvlastni novinkova Sablona. Pri
nacteni Uvodni stranky i pri zméné stranky novinek je pomoci AJAXu zavolan
skript, ktery novinky vytdhne z databaze, pomoci pripravené novinkové Sablony je
zformatuje a vytvori seznam stranek a takto upravené novinky vrati jako vysledek.
AJAXova funkce, ktera si tento vysledek vyZzadala, je poté vloZi na patfi¢nou pozici do

stranek.

Kviili lepsimu optickému efektu je pii kliknuti na stranku novinek zavolana
JQuery funkce fadeOut, ktera postupné méni prithlednost celého bloku novinek aZz do

ztracena. Stejné tak, je nova stranka novinek do uvodni stranky vloZena skryta a
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nasledné je na ni zavolana funkce fadeln, ktera naopak priihlednost postupné snizuje

az k nule. Vysledny efekt je plynuly pifechod jedné stranky novinek v druhou.

» Domd Vitejte na krystalochemickém webu

» Krystalové struktury N =
ovink Y
» Prohledavat databaze

» Vizualizace Novinka 4

Text novinky 4
26. duben 2011 19:33:04 Tomas Muller

Treti novinka

A uZ tu mame 2 stranky

18. duben 2011 17:08:04 Tomas Miiller

Druha novinka

Ahoj svéte

18. duben 2011 17:07:42 Tomas Muller

B[]

Obrazek 6 - ivodni stranka portalu

3.3.2 Krystalové struktury

Stranka krystalové struktury obsahuje vlastné vypis vSech uloZenych
struktur v databazi a zobrazuje je vHTML formé. Funkce v souboru views, ktera
obsluhuje prislusny http pozadavek, v podstaté jen ziska vSechny modely structures

a zformatuje je pomoci prislusné Sablony.

Problematickd c¢ast je zde pouze preneseni informaci zCIF souboru
uloZeného v databazi ve formé textového retézce do HTML kédu vysledné stranky.
Pro veskeré operace s CIF formatem je zde pouZit modul PyCIFRW, ktery odstranuje

potiZe, které vznikaji pti praci s CIF formatem ve formé textového retézce, jako
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pouzivani riznych znakovych sad nebo riiznych znaki pro konec radky3°.

Informace o krystalu ve formatu CIF jsou ziskdny z databaze jako textovy
fetézec a je zapotrebi z tohoto fetézce ziskat objekt pomoci knihovny PyCIFRW. Zde
narazime na problém, Ze knihovna PyCIFRW podporuje cteni vstupu pouze ze
souborl nebo zinternetového zdroje, ale nikoliv pfimo ztextového tetézce. Pro
vyreSeni tohoto problému je tfeba se podivat primo na implementaci nacitani zdroje
knihovnou PyCIFRW. Nacitaci procedura vypada takto:
if isinstance (filename,basestring) :

filestream = urlopen (filename)

else:
filestream = filename #already opened for us

text = filestream.read ()

Nejprve se tedy zkousi, jestli zadany argument je textovy retézec. Pokud ano,
tak se predpoklada, Ze se jedna o cestu k souboru (nezalezi, jestli jde o soubor na
mistnim disku nebo o soubor na internetu). Pokud se nejedna o textovy retézec, tak
knihovna predpoklada, Ze jde o otevieny soubor a neprovadi Zadnou zvlastni akci.
Na vysledek prvniho ¢i druhého pripadu je pak zavolana metoda read(). Je tedy
mozné knihovné podstrcit néjaky objekt, na ktery kdyZ se zavola metoda read(), tak
vrati CIF soubor ve formé textového retézce. Byla teda vytvorena tifida FakeFile,
ktera si do svého atributu uloZi obsah CIF souboru a ktera ma metodu read(), ktera
obsah tohoto atributu vrati. Instance této tiidy je pak predana nacitaci procedure

knihovny PyCIFRW.

Pokud pouzivdme javaScriptovou ovladaci knihovnu pro Jmol, tak je
nezbytné CIF soubor pretransformovat tak, aby ho bylo moZné ulozit jako
javaScriptovy textovy retézec. V JavaScriptu totiZ neni moZné, aby textovy fetézec
byl vicerddkovy. Bily znak radkového zlomu je tedy tfeba nahradit naptriklad

symbolem |, ktery je nacitaci knihovnou Jmolu akceptovan jako novy radek.

VSechny struktury jsou pak vyjmuty zdatabdze a zformdatovany pomoci
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prislusné Sablony. Pro kaZdou strukturu je v HTML vystupu zobrazen jeji nazev a
popis a pomoci appletu Jmol a informaci o krystalové strukture je také zobrazen jeji

3D model.

Fluorid vapenaty

Bohaté formatované
informace o

Chloridu vdpenatém

Oxid titanicity

Téz znamy jako titanova béloba

Obrazek 7 - vypis uloZenych krystalovych struktur

3.3.3 Prohledavat databaze

Pro ucel prohledavani externich databazi bylo zapotrebi najit takové
databaze, které se zaméruji na anorganické krystaly, jsou zdarma, maji pouZitelny
vyhledavaci systém a obsahuji data v CIF formatu nebo alesponi obsahuji data
potiebna ke zkonstruovani minimalniho CIF zaznamu pottebného pro vizualizaci. V

soucasné dobé byly nalezeny pouze dvé databaze spliujici tyto poZadavky a to
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Crystallography Open Database a American Mineralogy Structure Database.

Obé databaze maji samoziejmé zcela jiné vyhledavaci rozhrani a pouZivaji
rozdilnou syntaxi pro vyhledavaci pole a také se lisi HTML vystup vyhledavani, takze
je nutné pristupovat k obéma databazim zcela individualné. Vyhledavaci rozhrani
databaze COD nabizi hledani podle maximalné 2 klicovych slov, dale je mozZno zadat
1-8 prvkd, které chceme hledat, 1-4 prvky, které ve vysledku nechceme, presny
poctu prvki a také 1ze vyhledavat podle riiznych parametri burnky. Databaze AMCDS
nabizi stejné moznosti, jen bez vySe uvedenych omezeni (jako maximalni pocet
prvkl) a rozsifuje je o hledani pomoci difrakcnich parametrli, symetrie, autora

¢lanku a dalsi.

S prihlédnutim k tomu, Ze vytvareny portal je primarné urcen pro ucely
vyuky a ne pro védecké ucely, tak vyhledavani zde je omezeno pouze na nazev
mineralu a na vyhledavani dle chemickych prvkd. Je také mozné si zasSkrtnout, ve

kterych databazich chceme vyhledavat.

Z technického hlediska maji tyto dva portaly nékteré rysy spolecné. Obé
vyhledavaci rozhrani jsou realizovana pomoci klasickych HTML formulart. Data jsou
zasilana metodou POST (data zformulaii jsou prendsena v http hlavicce misto
v URL adrese). Pro uskute¢néni vyhledavani tedy staci nasimulovat http poZadavek
s POST proménnymi podobny tomu, jaky je vytvoren odeslanim HTML formulare a

poté zpracovat HTML vysledek.

Prvni krok je védét, jaké proménné jsou formulaiem posilany. To lze lehce
zjistit inspekci HTML kédu formulare. Zde ja cast HTML kodu vyhledavaciho
rozhrani AMCDS:

<tr>
<td width=50%>
<input type="text" Name="Mineral" value="" size=50 >
</td>
<td>
<a href="javascript:submitForm('index min.php') ;"
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class="title">Mineral</a>

</td>
</tr>
<tr>

<td><input type="text" Name="Periodic" value="" size=50 ></td>

<td><A HREF="javascript:submitForm('periodictable.php');"
class="title">Chemistry Search</a></td>
</tr>

Zde nas zajimaji textova pole, tedy HTML elementy input s atributem type a
hodnotou text. Jméno proménné, ve které se odesila obsah tohoto pole je obsaZeno
v atributu name. Pak je také treba zjistit, jaky skript bude nas dotaz zpracovavat. To
lze zjistit z atributu action elementu form nebo jednoduSeji z URL adresy vysledku

vyhledavani. U databaze COD bychom postupovali analogicky.

Vyplnéna pole formulare je potreba zpracovat pro kazdou databazi jinak. Pole
Ndzev lze do databaze AMCSD odeslat tak, jak ho vyplni uzivatel. Databaze COD vSak
vyZaduje jednotliva slova a to maximalné 2. Zadany retézec je tedy rozdélen podle
mezer a interpunkénich znamének a prvni dvé slova jsou pouZzita pro vyhledavani a

ostatni jsou ignorovana.

Do pole Prvky napiSe uzivatel prvky, které chce a nechce vyhledavat. Syntaxe
tohoto pole je velice jednoducha. Nejdiive se zapisuji prvky, které chceme hledat.
Tento vypis je ukoncen slovem ,NOT‘ (akceptovano je i ,not’ ¢i ,Not'), za kterym
nasleduje vypis prvkid, které vyhledavat nechceme. Prvky a slovo ,NOT‘ jsou

vyhledavany regularnim vyrazem

(2:NOT) | (?:Not) | (?:not) | (2:[A-Z] [a-2]?)

Konstrukce ,,(?:“ neni soucasti klasickych regularnich vyrazii. Znamena, Ze se
jedna o pocatetni zavorku, kterd pouze vymezuje ¢ast regularniho vyrazu a nema
jinou funkci. Primarné se snazime najit oddélova¢ ,NOT‘ ve vSech akceptovanych
modifikacich a hned nasledné symbol prvku - jedno velké pismeno nepovinné
nasledovné malym pismenem. Z dotazu ,As Si NOT S Fe“ tak dostaneme seznam [,As”,
»,Si% ,NOT*, ,S“ ,Fe“], ktery pak lze jednodusSe rozdélit na seznam chténych a

nechténych prvkl. Vzhledem ktomu, Ze se symboly prvki hledaji reguldrnim
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vyrazem a ne délenim textu podle néjakého znaku, tak nezdlezi na tom, jaky

oddélovac¢ mezi prvky pouZijeme.

V rozhrani COD se chténé a nechténé prvky vyplnuji do zvlastnich poli, proto
jsou omezené poctem. Kazdy chtény i nechtény prvek tam ma svou vlastni
proménnou. Rozhrani AMCSD ma svou syntaxi, kde se mnoziny prvki uzaviraji do
zavorek a pred mnozinou nechténych prvki je znaménko ,-'. Zapis predchoziho

dotazu by tedy vypadal (4s,Si) - (S,Fe).

Nyni jiZ mame vSe pripraveno k provedeni dotazu. Dotaz budeme provadét
stranou od portalu uvniti skriptu zpracovavajictho na$ dotaz. Ten provedeme
pomoci pythonovskych knihoven urllib a urllib2. Nejprve vytvorime pythonovsky
slovnik, jehoz klice budou nazvy http proménnych a hodnoty slovniku budou
samoziejmé hodnoty http proménnych. Funkci urlencode zmodulu urllib
transformujeme pythonovsky slovnik do Kklici a hodnot pouzivanych v URL.
K vytvoreni http poZadavku pak z modulu urllib2 pouzijeme tfidu Request, ktera jako
prvni argument vezme URL a jako druhy argument transformovany slovnik a tento
dotaz odeSleme. Vysledkem je HTML stranka, jakou bychom dostali pfi pouZiti

vyhledavaciho rozhrani databaze.

HTML vysledek vyhledavani v databazi COD je pomérné piehledny a dobre
zpracovatelny. Kazdd nalezena struktura je umisténa zvlast v tabulce, ktera
obsahuje odkaz na CIF soubor, chemicky vzorec, komentar, ktery je v podstaté citaci
clanku, ze kterého byla struktura ziskana, prostorovou grupu, objem buiiky a
parametry burnky. Tyto informace jsou extrahovany pomoci regularnich vyrazi.
Specializované nastroje pro zpracovani XML nebyly pouzity kvili hrozici nevalidité

dokumentu a kviili vétsi rychlosti regularnich vyrazi.

HTML vysledek zdatabaze AMCSD je oproti tomu velice Spatné
zpracovatelny. VSechny zdznamy jsou vjediné tabulce a nerozliSené. Treba jen

samotné rozliseni jednotlivych zaznami by bylo velice nespolehlivé. Proto v tomto
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ptfipadé nejsou informace o vysledcich brany z HTML stranky. Z té jsou vyjmuty
pouze URL CIF soubort, které jsou stazeny a zparsovany knihovnou PyCIFRW a
veskeré informace jsou brany znich. Tento postup je mnohem pomalejsi, ale

spolehlivéjsi.

VSechny extrahované informace jsou zkompletovany do HTML stranky, jsou
pridany odkazy na staZeni CIF souboru a zobrazeni struktury pfimo na strankach
portalu a vysledek je vracen ve formé JSON pole spolu spoctem nalezenych
zadznamu.

Prohledavani externich databazi

[¥] Crystallography Open Database
¥l American Mineralogist Crystal Structure Database

Nazev: Pyrite

€

Prvky: |s Fe NOT As

[ Hiede; |
Vysledky hledani
g Crystallography Open Database (15)

¥ American Mineralogist Crystal Structure Database (9)

Nazev: Pyrite

Vzorec: Fe 52

Prostorova grupa: P a 3

Objem buiiky: 155.721

Parametry buiiky: 5.38 5.38 5.38 90 90 90

L@

Nazev: Pyrite

Vzorec: Fe 52

Prostorova grupa: Pa 3

Objem buiiky: 158.921

Parametry buiiky: 5.4166 5.4166 5.4166 90 90 90

e
Obrazek 8 - Vysledky prohledavani externich databazi

Vyhledavani v externich databazich trvad pomérné dlouho (fadové nékolik
sekund) a je tedy vhodné, aby probihalo paralelné ve vSech prohledavanych
databazich a na pozadi. Pri stisknuti tlacitka ,Hledej“ se tedy neodesle cely formular

a neceka se, az skript vrati vysledek, ale celé hledani probiha vreZii JQuery.
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Informace zformulare jsou na pozadi zaslany skriptlim, které je zpracuji a vrati
vysledek (popsano vyse). Tento vysledek je pak vloZzen do HTML stranky. Vysledky
vyhledavani u obou databazi je moZno skryt pro vétsi prehlednost. V zavorce vedle

nadpisu konkrétni databaze ve vysledcich je pocet nalezenych zaznam?i.

Béhem hledani v externich databazich se misto vysledkli u kazdé databaze
zobrazuje animovany obrazek (lupa prejizdéjici po krystalu). Toto miize vypadat
pouze jako zaleZitost designu, avSak tento obrazek zde plni velice dilezitou
psychologickou funkci. Od kliknuti na tlacitko ,hledej‘ do zobrazeni vysledkii hledani
miiZe uplynout rfadové nékolik sekund a uZzivateli se musi dat jasné najevo, Ze
skutecné probiha néjaka akce. Pokud by se nékolik sekund vizualné nic nedélo,
uzivatel by mohl nabyt dojmu, Ze vyhledavani nefunguje. Po obdrzeni vysledki

hledani a po jejich vloZeni do stranky je samoziejmé pohyblivy obrazek skryt.

Vysledky hledani

> Crystallography Open Database (300)

v American Mineralogist Crystal Structure Database (0)

Obrazek 9 - probihajici vyhledavani

3.3.4 Vizualizace

Na této strance je mozno vizualizovat si vlastni struktury. Vizualizace funguje
uzivatelsky ve dvou, technicky ve tfech mddech. Strukturu je moZno zobrazit
nahrdnim CIF souboru. Dal$i moZnosti zobrazeni struktury je definovat jeji

parametry pomoci formulare. Posledni, uzivatelsky prakticky nepfistupnou
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metodou zobrazeni struktury je predani URL adresy CIF souboru v GET proménné
externalCif. Tato metoda nedisponuje Zddnym rozhranim a je ur¢ena pouze pro

zobrazovani CIF soubori z externich databazi.

Zakladni zobrazeni stranky Vizualizace je pouze s formularem pro upload CIF
souboru a bez Jmol appletu. Nad timto formulafem je umistén prepina¢ mezi
formulafem pro upload a formulafem pro vytvoreni struktury. Pokud béhem
zpracovani odeslanych dat dojde k chybé, je tato chyba vypsana na misto pro applet

Jmol.

3.3.4.1 Upload CIF souboru

VSechny tfi médy vizualizace jsou zpracovany jednim skriptem. Pokud se
v odeslanych datech nachdazi soubor, jedna se o vizualizaci pomoci uploadu souboru.
Nejprve je zkontrolovana velikost uploadovaného souboru. Ta nesmi piresahnout 2
MB. Pokud soubor tento poZadavek nesplni, je vracena chybova hlaska. Poté je obsah
souboru parsovan modulem PyCIFRW. Pokud se parsovani nezdari, je vracena
chybova hlaska od modulu PyCIFRW. Pokud k Zadné chybé nedojde, tak je objektovy
model CIF souboru preveden zpét na textovy retézec, rozdélen podle radkovych
zloml a spojen pomoci oddélovace ,|*. Vtéto formé je vloZen do stranky jakozto
javaScriptova proménna. Timto se aktivuje inicializace appletu a naSe struktura se

zobrazi.

Nahrat strukturu / VytvoFrit strukiuru
—Nahrat soubor

| Wybrat soubor | soubor nevybran
| Nahrat
Obrazek 10 - formulai pro upload struktury

3.3.4.2 Tvorba vlastni struktury

Pri pouziti prepinace nad formulafem pro upload se ndm zobrazi formular
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pro zadani parametrii struktury. Jedna se vlastné o rozhrani, které ndm umoznuje
vytvorit si vlastni CIF soubor a rovnou ho zobrazit. Pro prechod z jednoho formulare
na druhy byl pouzit stejny opticky efekt jako pri prechodu zjedné stranky novinek
na druhou, tedy postupnd zmeéna prithlednosti formulaid, coz budi lepsi dojem

z plynulosti prace.
Formular pro vytvoreni vlastni struktury obsahuje nasledujici pole:

e Prostorové grupa — ta je pro vétsi prehlednost rozdélena na soustavu, centraci a
symetrii. Formulaf je oSetfen tak, aby nebylo mozné vybrat nesmyslnou
kombinaci.

e Parametr buiiky a — Sitka bunky

e Parametr bunky b — vyska bunky

e Parametr buniky ¢ — hloubka bunky

o Uhel a — thel mezi stranou b a ¢

e Uhel B — tthel mez stranou a a ¢

e Uhel y — thel mez stranou g a b

e Parametry atomu
Parametry atomu se dale déli na:

e Symbol atomu
e Oxidacni ¢islo
e Frak¢ni souradnici x
e Fraké¢ni soufadnici y

e Frakéni soufadnici z

Atom1 v krystalu samoziejmé miiZe byt vice neZ jeden, idedlné neomezené
mnozstvi, a tento pozadavek je nutné promitnout do formulaife. Formular je
zformatovany pomoci tfi tabulek. Prvni tabulka formatuje prostorovou grupu, druha

parametry buriky a tieti atomy. VSechny parametry jednoho atomu jsou jeden radek
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tabulky a tento radek predstavuje jednotku, kterou budeme chtit replikovat. Pri
nacteni stranky je spustén JQuery skript, ktery si ulozi kopii prazdné replika¢ni
jednotky. Pod tabulkou je umistén obrazek symbolu ,+‘, ktery v této situaci plni
funkci tlacitka. Po kliknuti na néj je uloZena replika¢ni jednotka opét zkopirovana a
vloZena za posledni radek vtabulce s parametry atomid. Tento postup mizZeme
opakovat dle libosti, takZe je splnéna podminka neomezeného poctu atomi ve

strukture.

Pokud miiZzeme tadky tabulky ptidavat, je rozumné mit také mozZnost je
odebirat. Spolu s vloZzenim prvniho nového - tedy druhého radku, se vedle nové
vloZeného radku vloZi také obrazek znaménka ,-, téZ plniciho funkci tlacitka. Po

kliknuti na tento obrazek se odstrani prislusna radka.

Pfi ptidani nového radku se vZdy odstrani symbol ,-* z posledniho fadku a
objevi se u nové vkladaného radku. Stejné tak se po odstranéni fadku objevi na
aktuadlné poslednim radku s vyjimkou pripadu, kde je ve formulafi pouze jeden

radek pro atom, pak neni symbol ,-‘ nikde.

Prostorovych grup je celkem 230, coZ neni tolik, aby zde nemohly byt
ukazany vSechny, ale je to priliS na prosty vycet. Proto je selekce prostorové grupy
rozdélena na tii ¢asti - systém, centrace a symetrie. Kazda z téchto skupin je zavisla
na té predeslé. Krystalografickych soustav je konstantné 7. Kazda soustava ma své
centrace a kazda centrace ma své symetrie. Cely tento systém lze pomérné
jednodusSe zachytit vjediné javaScriptové proménné. Tato proménnd je asociativni
pole, kde klicem je krystalograficka soustava a hodnota je dalsi asociativni pole.
V tomto vnoreném asociativnim poli jsou klice symboly centraci a hodnotou je pole
poli o dvou prvcich. Prvni prvek je symetrie ve formatu jaky vyZaduje CIF soubor a
druhy prvek je symetrie v HTML formatu. Zde je priklad ¢asti této proménné - pouze
pro monoklinickou soustavu, ktera ma 2 centrace P a C:

var spacegroups = {monoclinic : {"P" : [["2", "2"], ["21", "2&#8321;"],
["m", "m"], ["c", "c"I,
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["2/1'1'1", "2/1'1'1"], ["21/m",
"2&#8322; /m"1, ["2/c", "2/c"], ["21/c", "2&#8322;/c"]11,
IICII : [[”2”, ”2”], [l'21l',
"2&#8321;"1,
["mH, Hm'l] , ["C", l'cl'] ,

["2/1'1'1", "2/1'1'1"], ["21/1’1’1",
"2&#8322; /m"1, ["2/c", "2/c"], ["21/c", "2&#8322;/c"11},

}

Vypis prostorovych grup byl prevzat z portalu Wikipedia*?. Zde se nachazi
velkd HTML tabulka, ktera obsahuje kompletni krystalograficky systém. Tato data
bylo tfeba transformovat z podoby HTML do javaScriptové datové struktury. Plné
automatické zpracovani celé tabulky najednou by bylo velice obtizné a casové
narofné. Proto byl napsan pythonovsky skript pouze pro poloautomatické
zpracovani vzdy jen jedné krystalografické tridy najednou. Vysledkem tohoto
zpracovani je pythonovsky slovnik se stejnou strukturou jako vnorené javaScriptové
asociativni pole. A protoZe se textova reprezentace pythonovského slovniku zcela
shoduje se syntaxi javaScriptového asociativniho pole, tak nebylo potieba vysledny
slovnik ani serializovat a do javaScriptové proménné mohla byt vloZena primo
textovad reprezentace pythonovského slovniku. Vsedmi krocich tak wvznikla

kompletni strukturovand krystalograficka soustava v javaScriptovém formatu.

Nyni je potreba tuto strukturu implementovat do grafického rozhrani
formulare. Celd implementace je psana v JavaScriptu, resp. JQuery. Krystalograficky
systém je konstantni mnozina ve formé roletového menu, a tedy se po celou dobu
neméni. Vybérem krystalografického systému se okamzité vola funkce, kterad méni
vybér centraci. Tato funkce si nejdrive zjisti, jaky krystalograficky systém byl zvolen
a nazev tohoto systému pouzije jako kli¢ do javaScriptové proménné spacegroups.
Iteraci pres klice ziskaného asociativniho pole funkce ziska vS§echny mozné centrace
pro tuto konkrétni soustavu. Centrace jsou pak zpracovany do HTML formy

moznosti pro roletové menu a vloZeny na prislusné misto do stranky.

Ihned po vloZeni centraci je voldna funkce, kterd vypiSe vSechny mozné

symetrie pro danou kombinaci systému a centrace. Obé dvé tyto hodnoty pouZzije
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jako kli¢e do asociativniho pole spacegroups, ¢imz ziska pole dvojic symetrii - jedna
v CIF formatu a druhd vHTML formatu. Pomoci téchto dvojic vytvoii mnoZinu
moznosti pro roletové menu symetrie, HTML format se zobrazuje a CIF format se
odesila pro tvorbu CIF souboru. Zménou centrace se pak uz jen vola funkce

vypliujici symetrie.

Nékteré parametry bunky jsou zavislé na zvolené krystalografické soustavé.
Pokud napriklad zvolime kubickou soustavu, tak vSechny uhly jsou automaticky 90°
a vSechny tri rozméry buriky jsou shodné. Implementaci téchto zavislosti se znacné

uleh(i prace s formularem.

Typy zavislosti jsou zde dvé: fixace a svazanost. Graficky se projevuji stejné -
zaSednutim nékterého policka a nemoznosti jeho editace. Pri fixaci je zaSedlé policko
nastaveno na urcitou hodnotu a nelze snim nic udélat. Pri svazani je hodnota
zaSedlého policka svdzana s hodnotou prvniho nezaSedlého policka nad nim. Pri
zméné hodnoty nezaSedlého policka se méni hodnota policka snim svazaného.
Celkem je vytvoreno sedm funkci (pro kazdou krystalografickou soustavu jedna),
které méni fixace a svazanosti a jedna funkce, ktera vSe vraci do normalu. Je pro né
vytvoreno asociativni pole, které ma jako Kklice krystalografické soustavy a jako
hodnoty tyto funkce. Pti kazdé zméné krystalografické soustavy je nejprve volana

normalizacni funkce a poté jedna z funkci ménici fixace a svazanosti.

Po odeslani formulare dochazi k jeho zpracovani. Diilezita je validace hodnot,
protoZe uzivateli nic nebrani tomu, aby naptiklad jako rozmér bunky zadal
neciselnou hodnotu. Validace je rozdélena na tfi Casti - validace rozmérl buiiky,
uhli bunky a validace elementli. Pokud dojde k chybég, je na misto Jmol appletu
vypsana prislusna chybova hlaska napft. ,Neplatné rozméry bunky* ¢i ,Neplatné tihly

v burice”.

Prostorova grupa je zadavana z roletovych menu, které se dynamicky méni

podle aktualné nastavenych hodnot, takZe neni mozné zadat nesmyslnou hodnotu, a
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tak nenfi tieba prostorou grupu validovat.

Pro validaci ¢iselnych hodnot je vytvorena zvlastni funkce. Pokud uZivatel
hodnotu nezadj, je tato hodnota nastavena na 0,0. Znak ,, , “, pouZivany v ¢estiné jako
desetinna carka, je nahrazen znakem ,.“ desetinnou teCkou. Dale je hodnota

porovnana s regularnim vyrazem:

Ms*\d+\s*/\s*\d+\s*$

Tento vyraz zkousi, zda se hodnota rovna vyrazu [Cislo] / [Cislo], pricemZ
akceptuje pripadné mezery. Pokud test vyjde pozitivné, pak jsou tato dvé cCisla
vydélena. Toto je velice zaddouci predevsim u zadavani frak¢nich souradnic atomd,
které se casto nachazi vnapr. v1/3 nebo 1/4 nékteré z os, odpada tedy nutnost
psani Cisel jako 0.33333. Funkce pak vraci vysledné desetinné cislo. Stejna funkce
pro validaci ¢isel je pouzita jak pro frakéni souradnice atomt, tak pro rozméry
bunky i pro uhly, takZe v zasadé lze pouZzivat zlomky i pro tyto hodnoty, ale neni to
primarni ucel.

Symboly prvkt validovany nejsou, protoZe Jmol je schopen zobrazit i

nesmyslné prvky.

Pokud béhem validace nedojde kZadné chybé, je ze zadanych informaci
pomoci modulu PyCIFRW vytvoren CIF objektovy model, ktery je nasledné preveden
na textovou reprezentaci, upraven do formy vhodné pro javaScriptovou proménnou

a vloZen do vysledné stranky.
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Mahrat strukturu / Vytvofit strukturu
—Parametry struktury
Soustava Centrace Symetrie

Hexagonalni E| P E 63/mmc E|
Sitka buitky  |3.038| A

Vyska buiiky [3.838 A

Hloubka buiiky [17.25| A

Uhel alfa S0IN °

Uhel beta @0 °

Uhel gamma 3200 °

Prvek Ox. dislo Souradnice

Cu 0 /3 ||2/3 | |3/4

Cu 0 1/3 | |2/3 | 0.107

Se 0 /3 ||12/3 | |1/4

Se 0 0 0 0.06¢ ==
[ Nahrat |

Obrazek 11 - formula¥r pro vytvoreni vlastni struktury

3.3.4.3 Zobrazeni externiho CIF souboru

Pokud je specifikovana GET proménna externalCif, je hodnota této proménné
povazovana za URL adresu CIF souboru. Soubor na této adrese je oteviren a prochazi
stejnou procedurou, jako soubor nahrany pres formular, tedy kontrola velikosti (z
http hlavicky), parsovani, export do textového retézce, Gprava pro JavaScript a
vloZeni do stranky. Tato metoda je urcena primarné pro zobrazeni externich CIF

soubort nalezenych pomoci funkce prohledavani databazi.

3.3.4.4 Ovladani Jmol appletu

Pti iniciaci Jmol appletu je také zobrazen ovladaci panel, ktery se sestava

z formulatrovych prvki, které ovladaji zobrazeny applet. V soucasné dobé je pomoci
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ovladaciho panelu moZné ménit ndsobky bunky (na vybér jsou velikosti 1x1x1.
2x2x2 a 3x3x3), vykresleni koordina¢nich polyedrii a nastaveni rotace. Rotaci lze
vypnout a zapnout a rychlost rotace podle jednotlivych sméri (x, y a z) lze nastavit
na hodnoty -50, -20, 0, 20 a 50. Ovladaci prvky ménici nasobky buriky a rotaci byly
vytvoreny automaticky pomoci javaScriptové knihovny Jmol. Ovladaci prvek
vykreslujici koordinac¢ni polyedry musel byt vytvoren rucné. Sklada se z textového

pole, kam se zapiSe koordinacni Cislo a tlacitka ,vykreslit“. Po stisknuti tlacitka je

«

, ktery vykresli

zavolan konzolovy prikaz Jmolu ,polyhedra [hodnota z pole]

koordina¢ni polyedry pro dané koordinacni ¢islo.

Nahrat strukturu / Vyivorit struktury
Nahrat soubor
|. Vybrat soubor | soubor nevybran

[Nahrat)
Ovladani appletu
Velikost buriky

D1xlxl @ 2x2x2 0 3x3x3
Vykreslit koordinacni polyedry
Koordinaéni cisla: 4 [ wykreslit |
[CIRotace
X: @-50 #-20 €0 20 ©50

Y: ®-50 @-20 0 20 50
Z: @-50 ©-20 @0 20 @50

Obrazek 12 - inicializovany applet s ovladacim panelem
3.4 Administrace portalu

Pro administraci portadlu byl pouzit administra¢ni systém frameworku
Django. Ten nam umoznuje spravovat definované modely, které tak miizeme
vytvaret, upravovat a mazat. Administracni prostiedi 1ze v pomérné velkém rozsahu

upravovat, zakladni nastaveni ve vétsiné pripadli nebyva dostacujici.
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Administracni  prostifedi je nejprve nutno zapnout vseznamu
nainstalovanych aplikaci v souboru settings.py. Dale je nutné se do néj dostat pres
webové rozhrani, a tedy musi byt specifikovdna URL adresa v souboru urls.py
v korenu projektu. Zadanim prislusné URL adresy do webového prohliZzece se pak
dostaneme do webového rozhrani Django administrace. Uzivatel, pod kterym se lze
poprvé prihlasit, se definuje pri vytvareni databaze jeji prvni synchronizaci s modely

nainstalovanych aplikaci.

V uplné zakladnim nastaveni lze v Django admin spravovat pouze uzivatele a
skupiny. Ty se nachazi vaplikaci auth, kterd je soucasti jaddra Djanga. Ostatni
aplikace musi byt do adminu registrovany v soboru admin.py ve sloZce aplikace.
Soubor admin.py slouZi kupravé administratniho prostiedi konkrétni aplikace.
Upravit zde lze napftiklad nacitané skripty v HTML hlavi¢ce, zobrazeni vypisu
objektli, pole, kterd je mozno editovat pri vytvareni a zméné objektli, ukladaci

procedura a jiné.

Hromadnou zménou spolec¢nou pro vSechny modely, které obsahuji pole typu
TextField, bylo zavedeni WYSIWIG editoru namisto prostého textového pole. Tato
textova pole se obvykle vkladaji do stranky jako HTML text. UZiti WYSIWYG#!
editoru je jedind moZnost, jak uzivateli, ktery neovlddd HTML, umoZnit text
formatovat. Prace s takovym editorem se pak podoba praci s textovym procesorem
jako naprtiklad MS Word. Pouzity editor se jmenuje TinyMCE*2 a je zcela zdarma.
Editor TinyMCE je napsan v JavaScriptu a do stranky se tedy zavadi stejné jako
kazda jina javaScriptova knihovna pomoci tagu script. Knihovna se uvadi do provozu
inicializa¢ni funkci, které se poslu parametry pro WISIWYG editor. Editor je velice
flexibilni, vSechna tlacitka jsou nastavitelna, podporuje pouziti zasuvnych moduld a

umoznuje i pfimou editaci HTML kédu.

3.4.1 Novinkovy systém

V novinkovém systému chceme upravovat pouze nadpis a obsah novinky.
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Datum se vyplni automaticky pri vytvoreni novinky a autor novinky bude aktualné
prihlaSeny uzivatel. Pole urcena keditaci jsou tedy omezena na pole header a
content. Pri vypisu vSech objektl se zase zobrazuji pole header, author a date. Pole

content mliZe byt pomérné velké a do vypisu se nehodi.

Pro vloZeni autora je nutno editovat funkci, ktera model uklada. Pokud
ukladany objekt nema autora (tedy jedna se o nové vytvarenou novinku), tak se
z http pozadavku vezme aktualné prihlaSeny uZivatel a ten je nastaven coby autor

novinky. Poté se objekt uloZi.

3.4.2 Krystalové struktury

Pro administraci této aplikace bylo nutno zménit implicitni typ pole. CIF
soubory se do databaze ukladaji jako textovy retézec, ale je Zadouci, aby bylo mozné
tyto soubory do databaze nahravat pomoci formulare pro upload soubort. Proto je
potreba vytvorit si vlastni formular, kde misto textového pole bude moZno nahrat
soubor. Je také potreba zménit ukladaci metodu. Vtéto metodé se nejprve
zkontroluje, zda byl nahran soubor. Pokud ano, tak je tento soubor otevren, je

precten jeho obsah a teprve ten je uloZen do databaze namisto souboru samotného.

Pole pro vypis objektli jsou omezena jen na id a name.
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Sp ré\,"a Systému Django \itejte, uZivateli Tomas. Dokumentace [ Zménit heslo [ Odhlasit se

Domu » Structiures » Structiress

structures: zmeénit

Nazev: Oxid titanicity
Popis:
B | | B 7 U iz = = L/ EH 7@ |m
Téz znamy jako titanowva béloba
Model: Wybrat soubar | squbor nevybran
# Odstranit UloZit a pfidat daléi polozku | UloZit a pokratovat v Upravach

Obrazek 13 - Django admin: editace modelu ,structures’
3.5 Napovédy

Uzivatelské napovédy jsou v portalu realizovdny pomoci javaScriptové
knihovny boxover (dnes jiZ neexistujici projekt). Tato knihovna umoznuje z atributt
title u rtiznych HTML element( vytvorit plovouci okna, kterad jdou stylovat pomoci
kaskadovych styld. Syntaxe knihovny je nasledujici:

<div title="cssbody=[bClass] cssheader=[hClass] header=[Text v hlavicce
napovédy] body=[Text v téle néapovédy] fade=[on] fadespeed=[0.05]">Po
najeti my8i na tento text ze zobrazi napovéda</div>

Hodnoty cssbody a cssheader urcuji, jako hodnotu atributu class bude mit
hlavicka a télo vzniknuvsiho okna. Toho pak lze vyuZit pti aplikaci kaskddovych
styli. Hodnota fade specifikuje, zda se okno postupné objevi a hodnota fadespeed

urcuje, jak rychle se toto okno bude objevovat.

V portdlu jsou tyto napovédy pouZity ve formé obrazku otazniku na
prisluSném misté a po najeti mysi na tento otaznik se zobrazi kyZena napovéda. Tyto

napovédy jsou pouzity naptiklad ve vyhleddvani v externich databazich u policka
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pro zadavani symboll chemickych prvki, aby uZivatel byl informovan o moZnosti
specifikace chténych a nechténych prvki nebo ve vizualiza¢nim nastroji u zadavani
parametri struktury, protoZe by nemuselo byt jasné, Zze frak¢ni souiadnice lze

zadavat pomoci zlomku.

-Prohledavani externich databazi

¥ Crystallography Open Database
¥l American Mineralogist Crystal Structure Database

Nazev:

Prvky: {%
[ Hiedej |

Zadavani prvkd

Vypisujte chemické znacky

prvkd, které chcete hledat. Za
s Ly ] oddélovacem 'NOT' nasleduje

VVSIEd ky hledani seznam prvkl které ve

vysledku nechete.

L7 Pfiklad: Dotaz 'Fe S NOT As

* Crystallography Open Database (0| najde slouceniny

obashujici Fea 5 a

neobsahhujici As a i

v American Mineralogist Crystal Str

Obrazek 14 - zobrazena napovéda
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4. Zaver

Ve frameworku Django byla vytvorena webova aplikace pro podporu vyuky
krystalografie. Velky diraz byl kladem na jednoduchost pouzivani a prehledost.
Kazdy uZivatel zde ziska informace o zakladnich krystalovych strukturach a je
moZzné zobrazit si vlastni strukturu v CIF formatu. Aplikace navic obsahuje nastroj,

ktery umoZziuje zobrazit krystalovou strukturu pouze zadanim jejich parametrd.

Na internetu existuje nékolik verejné pristupnych databazi obsahujicih
krystalograficka data. Vysledna aplikace obsahuje rozhrani pro vyhledavani dat ve

dvou z téchto databazi. Do budoucna je mozné pripojovat i dalsi databaze.

Produkéni verze portalu bude veiejné dostupna na strankach VSCHT a je

pocitano i s dalsim jeho vyvojem.
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6. Prilohy

Na prilozeném DVD naleznete kompletni zdrojovy kéd projektu vcetné
databaze a skript pro poloautomatickou extrakci informaci o prostorovych grupach

z portalu Wikipedia.
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