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INFRACERVENA A RAMANOVA SPEKTROSKOPIE - CO NAM MOHOU VIBRACE
RICI O (BIO)MOLEKULACH

V. Baumruk

Univerzita Karlova v Praze, Matematicko-fyzikalni fakulta, Fyzikalni astav UK, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

Objasnéni struktury biologickych makromolekul a vztahu
mezi jejich strukturou a funkci patii mezi jeden z hlavnich
ukolli biofyziky a molekularni biologie. Na monokrys-
talické vzorky lze aplikovat metody rentgenové strukturni
analyzy, zatimco pro feSeni struktury v roztoku (s urcitym
omezenim danym velikosti studované molekuly) metody
nuklearni magnetické rezonance (NMR). Avsak pro
pochopeni mechanismti na molekularni urovni je nutna
rovnéz detailni znalost mezimolekularnich interakci
(naptiklad systému vodikovych vazeb, nabojového rozlo-
zeni atp.), kterou v fad¢ ptipadti nelze jednoznacné odvodit
ze znamé tfidimenzionalni struktury biopolymert. Proto
pro feseni mnoha problémua vztahu struktury a funkce
nutné potiebujeme dalsi experimentalni metody poskytu-
jici jedine¢nou a komplementarni informaci o zkoumaném
systému. Pravé v této oblasti nachazeji Siroké uplatnéni
metody vibraéni spektroskopie: infra¢ervena (IC) spektro-
skopie a Ramaniv rozptyl. Jsou zalozeny na dvou fyzi-
kalné rozdilnych jevech (absorpci respektive rozptylu),
ob¢ vSak umoznuji studovat pifechody mezi vibraénimi
stavy molekul v zakladnim elektronovém stavu. Jejich spo-
lecnym rysem je nedestruktivnost, hlavnim pfinosem
potom moznost ziskani pomérné detailni strukturni infor-
mace, kterd je Casto jinymi metodami obtizn¢ zjistitelna.
Tyto metody lze pouzit na vzorky plynné, kapalné i pevné;
mohou to byt roztoky, suspenze, gely, tenké vrstvy, vlakna
a monokrystalické, praSkové ¢i amorfni vzorky. Data
ziskana na vzorku v daném morfologickém stavu jsou
prenositelnd na stejny vzorek v jiném morfologickém
stavu.

Metody vibracni spektroskopie umoznuji studovat
biologické latky v jejich pfirozeném prostredi, tedy ve
vodnych roztocich, sledovat nejen zmény struktury vyvo-
lané zménou fyzikalné-chemickych parametrii (napiiklad
zménou pH, iontové sily, teploty, vlhkosti ...), ale i
dynamiku strukturnich ptechodl. Ve srovnani s fluores-
cenci (~10” s) a nuklearni magnetickou rezonanci (~10° )
probihaji jak Ramantiv rozptyl tak i IC absorpce ve velmi
kratké casové $kale (<107 s). Vibra¢ni spektroskopie je
tedy vhodnou metodou studia dynamiky biologickych
procest. V pfipadé konformacné flexibilnich molekul
muze vibracni spektroskopie rozlisit konformace, jez jsou
stabilni z hlediska ¢asové Skaly vibracnich pohybl. Na
rozdil od NMR, kde diky pomalejsi Casové Skale (v
porovnani s konformac¢ni konverzi) mize ve spektru dojit k
vyruseni strukturnich ryst, je vibraéni spektrum vazenym
prameérem spekter jednotlivych konformert.

Pokud jde o vybérova pravidla, vibrace indukujici zme-
nu dipélového momentu molekuly se projevi v IC spek-
trech, zatimco vibrace indukujici zménu polarizovatelnosti
molekuly se projevi v Ramanovych spektrech. Diky
rozdilnym vyb&rovym pravidlim jsou Ramanova a IC

spektroskopie do jisté miry komplementdrni — nékteré
vibrace mohou byt aktivni v obou téchto metodach, nékteré
jen v jedné z nich a nékteré¢ mohou byt v obou neaktivni.
Plnda komplementarita nastava u stiedové symetrickych
molekul, kdy vibrace symetrické vici stfedu inverze jsou
aktivni v Ramanovych a vibrace antisymetrické vii¢i stiedu
inverze jsou aktivni v IC spektrech.

Péasy ve vibracnim spektru lze v preneseném slova
smyslu chapat jako jakysi unikatni “otisk” molekuly (pravé
proto patii vibra¢ni spektroskopie mezi Siroce vyuzivané
analytické metody). Pro malé az stfedni molekuly lze
provést piitfazeni spektralnich past normalnim vibracim na
zakladé modelovych vypoctl spekter a uz na fenome-
nologické (feSeni inverzniho vibra¢niho problému) ¢i ab
initio Grovni. Pti dobré shod¢ vypocteného spektra s expe-
rimentalnimi daty potom ziskdvame zakladni informaci o
rovnovazné konfiguraci jader a o silovych polich. U slozi-
tych molekul vsak takové piimé pfifazeni neni prove-
ditelné a tudiz ani neni mozna ptima strukturni interpretace
vibra¢niho spektra. Strukturni interpretace vibracnich
spekter biomolekul je zalozena na tzv. konformacnich
markerech, to jest spektralnich pasech, které jsou jedno-
znaéné prifazeny urcité molekularni struktufe stanovené
nezavislou metodou. Zdrojem referencni strukturni infor-
mace pro stanoveni korelace mezi spektralnimi a struk-
turnimi rysy jsou zpravidla krystalograficka ¢i NMR data.
Protoze kazdy pas ve vibracnim spektru odpovida vibracim
urcité skupiny atomt (tzv. normalni vibraci) s dobfe
definovanymi geometrickymi charakteristikami (délka
vazeb, Ghly vazeb, ...), mlize spravné ptifazeny pas slouzit
jako jednozna¢ny indikator odpovidajiciho strukturniho
rysu. Interpretace vibracnich spekter biopolymerti by
samoziejme nebyla mozna bez detailni interpretace spekter
jejich slozek.

Vibra¢ni opticka aktivita (VOA, vibracni spektros-
kopie pracujici s kruhové polarizovanym svétlem) v sobé
spojuje stereochemickou citlivost konvenéni (UV-VIS ¢ili
elektronové) optické aktivity s vyS$im rozliSenim a tudiz i
bohatsim strukturnim obsahem a konformacni citlivosti
vibra¢ni spektroskopie. Podobné jako vibracni spektros-
kopie, zahrnuje i vibra¢ni opticka aktivita dvé samostatné a
do zna¢né miry komplementarni metody — vibracni cirku-
larni dichroismus (VCD) a Ramanovu optickou aktivitu
(ROA). Je to ve své podstaté technika diferen¢ni spektros-
kopie, kdy méfime rozdil v odezvée chirdlni molekuly vici
levo- a pravotocivé kruhové polarizovanému zdieni.
Vysledkem méteni VOA jsou vzdy dvé spektra — vlastni
VOA (tedy diferencni) spektrum a zdrojové vibraéni
spektrum. Citlivost vibra¢ni optické aktivity k zrcadlove
symetrickym vztahim mezi enantiomery chiralnich mole-
kul je zdrojem jeji pozoruhodné schopnosti specifikovat
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absolutni stereochemické vlastnosti chiralnich molekul
v roztoku.

Jak infracervena spektroskopie tak i Ramantv rozptyl
maji své prednosti i nedostatky, ale kombinace obou dava
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experimentatorovi do rukou dostate¢né mocny nastroj
pomahajici fesit ukoly stojici pfed molekularni biologii,
biofyzikou a biochemii.

NMR KRYSTALOGRAFIE: STUDIUM STRUKTURY MATERIALU POMOCI
MODERNICH NMR METOD

J. Brus
Ustav makromolekulérni chemie AV CR, Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6 — Petfiny

NMR spektroskopie pevného stavu je v soucasné dobé
rychle se vyvijejici oblast strukturni analyzy. Nedavny
rozvoj novych metodik a zakladnich elektronickych
soucasti NMR spektrometrti vedl k tomu, ze dosazené
rozliSeni a selektivita NMR experiment v pevné fazi
umoziuje velmi pfesné popisovat strukturu a vnitini
pohyblivost Sirokého spektra latek a systému (od velice
tvrdych a rigidnich skel, organickych i anorganickych
krystalti, ptes syntetické polymery az po velice mékké a
pohyblivé gely polypeptidi ¢i proteint). Diky tomu je
mozné popsat strukturu a tfi-dimenzionalni uspofadani i u
takovych latek, které jen velmi neochotné poskytuji
krystaly vhodné k rtg. difrakci. Navic je fada NMR
parametrti citliva na rychlost a amplitudu vnitinich
pohybti, a tak pravé NMR spektroskopie pevného stavu
podava komplexni informace o vnitini struktufe a
uspofadani hmoty. Proto mizeme NMR spektroskopii
pevného stavu sméle povazovat za metodu komple-
mentarni k rentgenové difrakci. Cilem NMR spekt-
roskopikd, ale neni zcela nahradit difrakéni techniky, ale
predev§im doplnit chybéjici tidaje k uplnému popisu
struktury a dynamiky krystalickych a vysoce organizo-
vanych systémi. Pfestoze NMR spektroskopie pevného
stavu tedy neni alternativou difrakénim technikdm pfi
ur¢ovani uplné tfidimenzionalni struktury a uspotfadani
molekul v krystalickych materidlech, poskytuje tato

Obr. 1. NMR magnet.

metoda vyznamné krystalografické informace. Nejen diky
tomu se tak NMR spektroskopie pevného stavu stala
vyznamnou soucasti charakterizace farmaceuticky
aktivnich substanci a od roku 1997 je doporucovana i
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Obr. 2. 13C CP/MAS NMR spektra dvou krystalovych forem identické slouceniny.
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Obr. 3. 3D pulzni sekvence pro méfeni 1H-13C meziatomovych vzdalenosti.

hlavnim regulatorem trhu - FDA (Food and Drug Adminis-
tration) [1].

Aplikovatelnost této metody ve farmacii je vSak
podminéna moznosti poskytovat pozadované informace
v relativné kratkém case a moznosti analyzovat latky v pfi-
rozeném izotopickém zastoupeni. Z toho plyne, Zze
zakladnim nositelem strukturnich informaci je predevsim
chemicky posun. Ten velice citlivé reaguje i na nepatrné
zmeény v rozlozeni hustoty elektronii v okoli detekovanych
jader. Proto je prvnim krokem pfii ur€ovani strukturnich
parametrit méfeni chemického posunu rozliénych jader
(IH, Bc, PF, BN, 31P) a nalezeni zakladnich vztahl a
zakonitosti mezi timto parametrem a strukturou hmoty.
V tom nejjednodussim pfiblizeni NMR chemicky posun
slouzi k rozliseni a identifikaci jednotlivych polymorfu,
solvatomorfil, ¢i hydratl. Zajimavou moznosti je také
schopnost identifikace nestechiometrickych hydratd a lo-
kalizace molekul vody v krystalovych kanalech. Méteni
anizotropie chemického posunu (CSA) pak muze podat
cenné informace o koordinaci nékterych tézkych atomu.
V neposledni fadé pak analyza NMR spekter krystalickych
latek mtize vést k ziskani takovych parametrti jako je
uréeni krystalografické asymetrické jednotky nebo pros-
torové grupy. Tyto informace spolu s pochopenim povahy
vodikovych vazeb poutajici molekuly do tfidimenzionalni
struktury a lokalizace odpovidajiciho vodikového atomu
nasledn¢ umozni ziskat vyznamna geometrickd omezeni.
Na rozdil od difrakénich technik dokdaze NMR spektro-
skopie velmi pfesné lokalizovat pozici vodikovych atoma.

vy

To potom vede k podstatné snadnéjsi interpretaci pie-
devsim rtg. praskovych dat a rekonstrukci a optimalizaci
uplné 3D struktury. NMR spektroskopie také vyznamné
prispiva k rozliseni a vyzkumu statického ¢i dynamického
neuspoiadani krystalové struktury a neddvno rozvinuté
techniky umoznuji pomérné piesné popsat geometrii nebo
amplitudu lokalnich segmentalnich pohybd, jejichz kore-
lacni Cas je kratsi nez 40 ps.

NMR spektroskopie pevného stavu se v souc¢asné dobé
ale jiz stala natolik vykonnou sondou do elektronového
okoli daného jadra, Ze jeji jedineéna selektivita, umoziuje
za jistych podminek pfesné stanovit mezijaderné vzdale-
nosti az do 5 A. Faktem ale je, Ze v piirozeném izotopic-
kém zastoupeni miizeme méfit pouze takové meziatomové
vzdalenosti, kdy alespofi jednim z partnerti je izotop
s vysokym pfirodnim zastoupenim. To jsou ptfedevsim
jadra 'H, "°F nebo *'P. A tak nejéastéji méfime mezi-
atomové vzdalenosti 'H-'"H, 'H-"*C, 'H-"N, 3'p-13C atp.
Podstatou pouzitych experimentalnich postupi je presné
meéfeni vybranych jadernych dipolarnich interakei, ve
kterych jsou hledané strukturni informace ulozZeny. To
vyzaduje nalezeni specialnich podminek a provedeni vice-
dimenziondlnich experimenti (tff az ¢tyf-dimenzionalnich,
viz. Obr. 3), které umozni selektivni detekci dipolarnich
spekter pro jednotlivé efektivné ,,izolované* spinové pary.

Z analyzy a simulace dipolarnich spekter (viz. Obr. 4)
pak lze ziskat pozadované strukturni parametry a z téch
nakonec ur¢it konformaci a strukturu systémt s vysokym
stupném uspotfadani. Pfesnost méfeni meziatomych
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Obr. 4. 2D "H-"C korelaéni dipolarni spektrum indikujici jednotlivé atomové péry.
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vzdalenosti je + 2 pm pro vzdalenosti do
200 pm a = 5 pm pro délky do 400 pm.
Uplné vyieseni 3D struktury a konformace
molekul v pevné fazi, ale zdaleka neni
rutinni technikou. Naopak vyzaduje maxi-
malni moznou selektivitu a rozliSeni,
potlateni nezaddoucich koherenci pfi
zachovani vysoké ucCinnosti excitace
(,,recouplingu®) dipolarnich interakci a co
mozna nejmensi casovou narocnost.

[1] Q6a Specifications: Test Procedures and
Acceptance Criteria for New Drug Sub-
stance and New Drug Products: Chemi-
cal Substance, U.S. Goverment Federal
Register 1997, 62(227) 62890-62910.

[2] J. Brus, A. Jegorov, J. Phys. Chem. A.,
108 (2004) 3955-3964.
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Obr. 5. Struktura simavastatinu a zméfené meziatomové vzdalenosti [2].

NEUTRON INELASTIC SCATTERING
Jifi Kulda

Institut Laue-Langevin, BP 156, 38042 Grenoble Cedex, France

Historically, neutron inelastic scattering studies using
three-axis spectrometers (TAS) are synonymous of mea-
suring dispersion relations of elementary excitations in
crystalline solids. At present such kind of experiments
yields more and more place to studies of other objects like
continuum modes in low-dimensional quantum spin sys-
tems or fluctuations related to ordering processes, both on
short and long ranges. Although other experimental tech-
niques (NMR, muon spin rotation) can provide valuable in-
formation on the same systems, neutron inelastic scattering
remains the method yielding the most complete informa-
tion on the role of space and time correlations and their in-
terplay in the behaviour of condensed matter systems.
Moreover, neutrons couple with comparable strength to
both the structural and magnetic degrees of freedom and
the two scattering components can be quite cleanly sepa-
rated using polarized neutron techniques. Finally, the low
absorption of neutrons facilitates the work at extreme sam-
ple environment conditions.

Among related spectroscopic techniques, providing a
direct information on frequencies of individual excitation

modes, the optical methods (Raman and infrared spectros-
copy), although easily accessible in a laboratory, are lim-
ited to the investigations of the immediate vicinity of the
origin of reciprocal space because of the tiny photon mo-
mentum and hence do not provide direct insight into the
space correlation aspects. Moreover, they are subject to
rather restrictive selection rules, a priori excluding the
studies of certain excitation modes. The X-ray inelastic
scattering, developed in the last decade at the third genera-
tion synchrotron radiation sources, provides, similarly to
neutron scattering, the information on excitation spectra at
any location throughout the whole Brillouin zone. The
comparison between the two techniques follows the gen-
eral pattern of complementary use and competition be-
tween neutron and X-ray scattering techniques, whose
most important element is the existence of neutron
magnetic scattering, which does not have a direct
equivalent with X-rays in this context.

© Krystalograficka spole¢nost
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A NEW APPROACH TO X-RAY HOLOGRAPHY WITH ATOMIC RESOLUTION

M. Kopecky', J. Fabry', J. Kub', E. Busetto? and A. Lausi?

"Institute of Physics, Academy of Sciences of the Czech Republic, Na Slovance 2, 182 21 Prague 8,
Czech Republic
2Sincrotrone Trieste, S. S. 14 — km 163.5 in Area Science Park, 34012 Basovizza — Trieste, Italy

One of promising tools for studies of samples with per-
turbed translational periodicity or even without it (like
“bad” crystals, small clusters of atoms and molecules, or
even single viruses, proteins etc.) is a method of x-ray fluo-
rescence holography (XFH) with atomic resolution [1-3],
which allows direct imaging of close neighbourhood of a
selected atom. However, mostly demonstration holography
experiments on known and very simple inorganic samples
have been carried out so far because of practical difficulties
[3] of this technique.

Therefore, we have proposed the method of x-ray dif-
fuse scattering holography (XDSH) [4,5], which over-
comes most problems inherent to XFH. Namely, we have
shown that anomalous x-ray diffuse scattering pattern
(Fig. 1) is, in fact, a hologram providing full information on
local environment of an anomalous scatterer (Fig. 2). Com-
pared to standard x-ray fluorescence holography, these ho-
lograms provide following crucial advantages: (i) The
anomalous signal (and hologram) intensity of 1-10% with
respect to the background can be achieved by choosing a
suitable pair of energies close to the absorption edge. It
means improvement by more than one order of magnitude
compared to the signal of XFH. (ii) The problem of virtual
atoms does not exist in the case of centrosymmetric struc-
tures. Virtual images of atoms in non-centrosymmetric
structures can be removed by recording an additional dif-
fuse scattering pattern using the reverse direction of the in-
cident beam. (iii) Measured holograms of crystalline

Fig. 1 The hologram obtained as a difference of diffuse scatter-
ing patterns recorded at energies of 15.060 keV and 15.120 keV.

samples are not overlapped by numerous Kossel lines.
(iv) The experiment is very simple and fast. Diffuse scatter-
ing patterns can be collected on a large position-sensitive
detector in short exposures.

[1] A. Szdke in Short Wavelength Coherent Radiation: Genera-
tion and Application, edited by Attwood, D. T. & Boker, J.
(American Institute of Physics, New York, 1986). p. 361.

[2] M. Tegze & G. Faigel, Nature, 380 (1996) 49.

[3] G. Faigel & M. Tegze, Rep. Prog. Phys., 62 (1999) 355 and
references therein.[4] M. Kopecky, J. Appl. Cryst., 37
(2004) 711.

[S] M. Kopecky, J. Fabry, J. Kub, E. Busetto & A. Lausi, Appl.
Phys. Lett. (submitted).
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Fig. 2. Holographic reconstruction of Rb and ClI atoms in the
plane parallel to the (001) crystallographic plane atz = 0.

© Krystalograficka spole¢nost


http://slovnik.seznam.cz/sl.fcgi?src_trg=en_cz&len=30&word=neighbourhood

Materials Structure, vol. 12, no. 2 (2005)

123

L13

DIFRAKCNIi ZOBRAZENI JEDNE CASTICE
R. Kuzel

Univerzita Karlova v Praze, Matematicko-fyzikalni fakulta, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

V posledni dobé se zac¢inaji velké nadéje vkladat do zobra-
zeni pomoci difrakce na jedné Castici - single-particle
diffraction (soubor referenci viz. [1]). Idea 3D zobrazeni
molekul a ¢astic je fascinujici.

Z hlediska optiky stoji vSe na rozdilu difrakéniho
obrazu periodické struktury tvofené ostrymi braggovskymi
maximy a difrakéniho obrazu jedné castice, kde cenna
informace je i v oblasti mezi maximy. V takovém piipadé
mizeme obraz prevzorkovat (oversampling), naméfit v
intervalu jemnéjSim nez je tzv. Nyquistova frekvence
(pfevracena hodnota velikosti Castice). Odpovida to
vlastné tomu, ze krom¢ vlastni ¢astice uvazujeme oblast
vétsi, 1 kdyz s nulovou hustotou. Tim zptisobem pak pieko-
name znamy fazovy problém. Pievzorkovani by mélo byt
vétsi nez 2. Nutnou podminkou je také pouziti koheren-
tniho zafeni.

Fazovy problém pak mizeme fesit iteracné. Zmeétené
intenzity kombinujeme s nahodilym vybérem fazi, prove-
deme inverzni Fourierovu transformaci, dostaneme
elektronovou hustotu, zahrneme oblast s nulovou hustotou,
spocteme v dalsi ietraci obraz, atd. Na simulovanych
datech vétsinou sta¢i pro dobrou rekonstrukci obrazu
kolem 400 iteraci. Pro slozitéjsi objekty (makromolekuly)
pak nékolik tisic iteraci.

Dosud se pozornost soustfed’uje zejména na studium
nanoc¢astic, magnetickych domén a makromolekul.
Studovany byly obrazy zlatych nanocastic [2, 3] a
zobrazena bakterie Escherichia coli [4]. Zobrazeni
makromolekul je zatim ve fazi simulaci. Zasadnim problé-
mem je radiacni destrukce molekul. Obraz je tfeba ziskat
diive nez k dojde k totalnimu zniceni. Simulace ukazuji, ze
je tieba fadu jednotek femtosekund, tzn. extrémné silnych
a kratkych pulst koherentniho zareni. Takové by mél byt
schopen generovat laser na volnych elektronech (free-elec-

Obr. 1. Nanocastice Au a jeji difrakéni obraz. Prevzato od autorii

/2, 3].

tron laser). Odhaduje se, Ze prvni 3D obrazy molekul by
mohly byt ziskany kolem roku 2008 [5, 6].

Metod¢ single-particle diffraction je na nadchazejicim
svétovém kongresu IUCr ve Florencii vénovana nejen
plenarni prednaska, ale i cela sekce.

1. R.KuzZel: Modern X-ray imaging techniques and their use
in biology, Materials Structure, 12 (2005), 4-7.

2. 1. K. Robinson, I. A. Vartanyants, G. J. Williams, M. A.
Pferfer, & J. A. Pitney, Phys. Rev. Lett. 87 (2001) 195505.

3. Ian K. Robinson, F. Pfeiffer, I. A. Vartanyants, Yugang
Sun and Younan Xia, Enhancement of coherent X-ray dif-
fraction from nanocrystals by introduction of X-ray optics,
Optics Express, 11, (2003) No. 19, 2329.

4. J. Miao, K. O. Hodgson, Tetsuya Ishikawa, C. A. Larabell,
M. A. LeGros and Yoshinori Nishino, Imaging whole
Escherichia coli bacteria by using single-particle x-ray dif-
fraction, PNAS - Proceedings of the National Academy of
Sciences of the USA, 100 (2003), no. 1, 110-112.
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Obr. 2. Rekonstrukce nanocastice Ag (vlevo) z difrakénich
obrazl (vpravo). Prevzato od autorii [2, 3].
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THE USE OF 3D STEREOSCOPIC TECHNIQUES FOR STRUCTURAL DATA
VISUALIZATION

M. Husak, J. Rohli¢ek

Department of Solid State Chemistry, Institute of Chemical Technology Prague, Technicka 5, CZ 166 28
Prague

The use of different 3D stereoscopic methods for visualiza-
tion data from structural-biology area was already dis-
cussed in following article [1]. The same methods are
suitable for better understanding of structure of small or-
ganic and inorganic molecules as well.

Stereoscopic visualization can generally help with fol-
lowing tasks: better manual interpretation of electron-den-
sity maps, better understanding of structure-activity
relations or it can serve as attractive form of data and re-
sults presentation.

The key principle of 3D stereoscopic visualization is to
show to different human eye different image. In such situa-
tion the observer will see the object rely in 3D space, not as
a flat 2D object. There exist several technical methods suit-
able for this purpose: active stereoscopic visualization
based on CRT or DLP devices and so cooled shutter
glasses, projection based on polarized light or visualization
based on a special monitor emitting different view in dif-
ferent direction. Illustrative description of the mentioned
methods could be found here [2].

In addition to a special HW, it is necessary to have soft-
ware supporting some of the mentioned stereoscopic visu-
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alization. Such support I usually done through standard
OpenGL stereoscopic commands giving automatically out-
put for different visualization methods mentioned above.
From commercial codes the stereo support is build in DS
Viewer Pro [3]. The code supports visualization of both big
biologically interesting molecules, small organic mole-
cules or inorganic structures. MCE code (developed by us)
is an example of freely available program with full stereo-
scopic output support [4]. The latest MCE version can
show by stereoscopic methods not only molecules, but also
the bigger part of the crystals generated by symmetry oper-
ations, electron density maps as well as other force field
maps.

1. M. Huséak, Materials Structure, 12 (2005) 16.

2. GALI-3D company www:
http://www.gali-3d.com/en/techno/techno.php

3. Accelrys company www: http://www.accelrys.com/

4. M. Husak, B. Kratochvil, J. Appl. Crys., 36 (2003) 1104.

STUDIUM TLUSTYCH TENKYCH VRSTEV
Milan Dopita

Katedra fyziky elektronovych struktur, Matematicko-fyzikalni fakulta UK, Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2

Polykrystalické vrstvy v dne$ni dobé¢ hraji zasadni roli
v celé fadé technickych a primyslovych aplikaci. Mezi
jejich na prvni pohled evidentni benefity zejména patii
moznost kombinace daného substratu s vhodnou tenkou
vrstvou, tak aby doSlo k vylepSeni pozadovanych
vlastnosti vyrobku (naptiklad kombinace vysoce tvrdych
vrstev s pevnym a houZevnatym substratem — v piipadé
rozliénych feznych a obrabécich nastroji, kombinace
klasickych materialtt (napiiklad zeleza) s chemicky
odolnymi vrstvami), veliké ekonomické uspory vzniklé
plynouci z faktu, Ze pozadované vlastnosti ma dany
vyrobek i v ptipad¢, ze vrstva je velmi tenka (v porovnani
s piipadem, kdy by cely vyrobek byl vyroben z materialu
této tenké vrstvy).

Za zminku také stoji moznd ,laditelnost™ vlastnosti
tenké vrstvy v zavislosti na fyzikalnich a chemickych para-
metrech pfipravy této vrstvy.

Obsahem této prace je studium, optimalizace a vyvoj
korozivné odolnych ,tlustych tenkych® vrstev (tlous ka

vrstev jsou fadove stovky mikrometrt) — tzn. vrstev nemé-
nicich svoje vlastnosti (a chranicich material substratu)
v rozlicnych korozivnich prostiedich (zejména vrstev
odolnych vici KCI, K,SOy4, ZnSOy4, PbCl,, ZnCly). Ideal-
nimi materidly pro vrstvy téchto vlastnosti jsou vrstvy
vytvorené ze sloucenin niklu. Nikl krystalizuje v kubické
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