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En er getic ion beam serves as a ver sa tile an a lyt i cal tool for
compositional char ac ter iza tion of all types of ma te ri als and 
struc tures in clud ing struc tural stud ies ap ply ing Rutherford
Back-Scat ter ing spec trom e try (RBS) in chan nel ing mode
on crys tal line ma te ri als. En er getic ion beams can be used
ei ther as an an a lyt i cal tool or as de po si tion tech nique for
nano and microstructure syn the sis for wide range of ma te -
rial ap pli ca tion as elec tron ics, op tics, spintronics, bio -
medicine etc. [1-3]. RBS chan nel ing method is based on
the charged par ti cle chan nel ing in the pe ri odic po ten tial of
crys tal line atom rows. The pen e trat ing ion beam is fo cused
to the for ward di rec tion and the back-scat ter ing prob a bil ity 
de creases sig nif i cantly, thus the yield of the back-scat tered
ions in the spec tra is a de scend ing func tion of the in com ing
ion beam an gle; see an ex am ple of the vi su al ized crys tal by
ion beam in Fig ure 1 on the left [4]. Fol low ing the back-
 scat tered ion yield in de pend ence to the in com ing an gle of
ions gives us in for ma tion about the im pu rity at oms po si -
tions, dis or dered at oms in the in ter sti tials po si tions, dis -
place ment at oms den sity and its depth pro files etc.
Fun da men tal stud ies fo cused on ion beam pen e tra tion
through the sin gle crys tal line sam ples in dif fer ent crys tal -
lo graphic ori en ta tion and their en ergy stop ping can be pro -
vided also which topic is very rarely re ported in lit er a ture
[5]. First in for ma tion con cern ing dop ant depth pro files, the 
sur face layer com po si tion and rel a tive dis or dered atom

num ber in sur face layer can be eas ily de rived from the
aligned spec trum (ion beam is aligned along the main crys -
tal lo graphic axis and back-scat tered ions are re corded) and
the ran dom spec trum (ion beam im pinges ran domly on the
sam ple which is re al ized by the au tom a tized two axis ro ta -
tional pro ce dure of the in ves ti gated sam ple dur ing the mea -
sure ment).

The ad vanced pre cise in for ma tion about the in ves ti -
gated struc tural changes can’t be pro vided with out the MC
sim u la tion, where the bi nary col li sions ap prox i ma tion with 
the close en coun ter prob a bil ity cal cu la tion is used. FLUX
is a batch of rou tines, which en ables to sim u late ion flux
(see Fig ure 1 on the right), ion mo men tum and en ergy for
the var i ous crys tal lo graphic ori en ta tions, en ables to gen er -
ate the spec trum of back-scat tered ions in de pend ence of
the incoming ion beam angle (angular scans). 

Nano-struc ture de po si tion us ing ion im plan ta tion tech -
nique is very prom is ing tech nol ogy now a days. Rare earth
and metal ion im plan ta tion into crys tal line ma te ri als
(LiNbO3, sap phire, ZnO, GaN) serves as a pro gres sive way 
to de velop new ma te ri als with the ex traor di nary op ti cal, lu -
mi nes cent and/or mag netic prop er ties [6-10]. The pre -
sented con tri bu tion in cludes sev eral ex am ples of the
nano-struc tures pre pared by means of the ion im plan ta tion
in above men tioned crys tal line ma te ri als, the char ac ter iza -
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Fig ure 1. RBS chan nel ing crys tal im age vi su al ized by He+ 2 MeV ion beam on the left and MC FLUX sim u la tion of trans mit ting ion
beam through d sil i con crys tal.
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tion of pre pared nanostructures by RBS and RBS chan nel -
ing to get the compositional and struc tural in for ma tion in
con nec tion to com ple men tary meth ods as XRD, Raman
spec tros copy and to the functional properties (optical,
luminescent and magnetic properties) [6-8].

The above men tioned problematics is re al ized at the
CANAM (Cen ter of Ac cel er a tors and Nu clear An a lyt i cal
Meth ods) in fra struc ture LM 2011019 in col lab o ra tion with 
In sti tute of Chem i cal Tech nol ogy in Prague, Helmholtz
Zentrum Dresden-Rossendorf, Ger many and Pe ter
Grünberg Institut, Forschungszentrum Jülich, Ger many,
where the com ple men tary anal y ses were pro vided. 
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Ac cel er ated en er getic ions (in MeV re gion) are well suited
both for anal y sis and mod i fi ca tion of ma te ri als in in large
va ri ety of ap pli ca tions. They are based on knowl edge of
ba sic prin ci ples of en er getic ion in ter ac tion with mat ter [1]
as elec tronic and nu clear stop ping power, in ner and va -
lence atomic shells ion iza tion, elas tic and in elas tic scat ter -
ing on atomic nu clei, nu clear re ac tions, ra di a tion dam age,
ion and mo lec u lar sput ter ing and many oth ers. Most com -
mon source of ac cel er ated ions is a small elec tro static ac -
cel er a tor which en ables us to ad just ion beam of ex act ion
type, ion en ergy and beam size or beam cur rent. A beam of
ac cel er ated ions can be fur ther fo cused by set of ac tive el e -
ments (as collimators and quadrupoles) down to mi cro-me -
ter or even nano-me ter size and scanned over the sam ple.
This ar range ment is called ion (or nu clear) mi cro-beam and 
it is now in stalled on many of small ac cel er a tors in the
world (not con fuse with fo cused ion beams which are in
lower en ergy range).

The most com mon ion beam an a lyt i cal meth ods are
RBS (Rutherford Back scat ter ing Spec tros copy), PIXE
(Par ti cle In duced X-ray Emis sion), PIGE (Par ti cle In duced 
Gamma-Ray Emis sion), ERDA (En ergy Re coil De tec tion
Anal y sis), NRA (Nu clear Re ac tion Anal y sis) and High en -
ergy ion im plan ta tion. But there are many oth ers as IBIL
(Ion Beam In duced Lu mi nes cence), IBIC (Ion Beam In -
duced Cur rent), High en ergy SIMS etc. At nu clear
microprobe, the STIM (Scan ning Trans mis sion Ion Mi -
cros copy) and IBW (Ion Beam Writ ing) meth ods are also

fre quently used. With suit able ro ta tional stage, the sub mi -
crom e ter to mog ra phy in PIXE (el e men tal dis tri bu tion) and
STIM (elec tron den sity) mode can be per formed as well.
Usu ally more meth ods can be introduced simultaneously
during one sample measurement.          

Tan de t ron exam ples

The two ion beam lines (on right side) on 3MV Tandeteron
4130MC are ded i cated to mul ti pur pose broad beam tar get
cham ber with pos si bil ity of si mul ta neous PIXE, PIGE,
RBS and PESA (ERDA) anal y sis and for ion microbeam
with 1µm res o lu tion and around 2mm scan area (de pend ing 
on en ergy and ion type). Both lines are used for multi -
disciplinary re search in va ri ety of dif fer ent fields in clud ing 
en vi ron men tal, ma te rial, bi o log i cal, geo log i cal, med i cal,
cul tural her i tage and other ap pli ca tions. The lines are also
of fer to gen eral sci en tific com mu nity un der open ac cess
pol icy cov ered by CANAM (LM 2011019) pro ject. Some
ex am ples of in ter est ing ap pli ca tions of mi cro and broad
beam will be pre sented, in clud ing in ves ti ga tion of mer cury
con tent in Tycho Brahe hair [2], mea sure ment of el e men tal
con tent and dis tri bu tion in an cient ce ramic shreds and
prep a ra tion of dif fer ent op ti cal and me chan i cal micro struc -
tures by IBW method with pro tons and heavier ions [3-4].  
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Atomová tomografie je technika studia pevných látek,
která umožòuje 3D chemickou analýzu s atomárním
rozlišením, tj. umožòuje zjistit typ atomu ve studované
oblasti materiálu a jejich poloh. Tohoto cíle je dosaženo
tak, že charakterizovaný vzorek je postupnì atom po atomu 
"rozebírán" a u každého atomu je zjištìno o jaký prvek se
jedná a jakou má polohu. Prakticky to probíhá následovnì:
vodivé vzorky se opracují do tvaru velmi ostré jehlice,
vloží se do komory s velmi vysokým vakuem (< 10-10

mbar), ochladí se na nízkou teplotu (> 100 K) a pøivádí se
na nì krátké pulzy vysokého napìtí (2-20 kV). Na špièce
jehly je extrémnì vysoká intenzita elektrického pole (1010

V/m) a dochází k tunelování iontu vzorku do vakua.
Odtržené ionty jsou urychlovány speciální elektrodou
umístìnou v tìsné blízkosti hrotu a následnì registrovány
polohovì citlivým detektorem, na kterém vzniká obraz
špièky vzorku se zvìtšením pøibližnì 106. Kromì polohy je 
pro každý odtržený atom zmìøena doba letu, tj. doba mezi
pulzem vysokého napìtí a registrací iontu polohovì

citlivým detektorem. Z doby letu je možné urèit, o který
chemický prvek se jedná. Data z atomového tomografu
jsou následnì zpracována softwarem, který provede 3D
rekonstrukci chemického složení analyzované oblasti
vzorku s rozlišením > 0.2 nm. Typická velikost analyzo -

vané oblasti je 50 ´ 50 ´ 50 nm3, mùže být ale i vetší.
Atomová tomografie byla pùvodnì vyvinuta pro vodivé
vzorky (tj. pøedevším kovy), ale v souèasné dobì lze
analyzovat i nevodivé materiály. V takovém pøípadì je k
odtrhávání iontu použito místo pulzu vysokého napìtí
velmi krátkých pulzù výkonného laseru.

V tomto pøíspìvku bude vysvìtlen princip atomové
tomografie a popsány informace o pevných látkách, které
lze touto metodou získat. Možnosti atomové tomografie
budou ilustrovány na konkrétních pøíkladech výzkumu
defektu v ocelích tlakové nádoby reaktoru vytvoøených
ozáøením neutrony bìhem provozu jaderné elektrárny a
studiu mikroskopického mechanismu pøirozeného stárnutí
Al a Mg slitin.

L13

RENTGENOVÉ ZOBRAZOVACÍ METODY

P. Mikulík

Ústav fyziky kondenzovaných látek a CEITEC, Masarykova univerzita, Kotláøská 2, CZ-61137 Brno

mikulik@phys ics.muni.cz

Pøednáška bude vìnována pøehledu rentgenových zobra -
zovacích metod, což zahrnuje pøedevším transmisní
metody absorpèního a fázového kontrastu, v druhé øadì též
difrakèního kontrastu. Absorpèní metody jsou základem
nedestruktivního testování (NDT) objektù èi pøedmìtù,
které nesmí být poškozeny èi znièeny, a• už se jedná o
slitiny, strojní souèásti nebo pøedmìty kulturního dìdictví. 

Od dob prvního zaznamenaného radiogramu pøi objevu 
rentgenového záøení došlo k rozvoji radiografie od kvali -
tativní metody se záznamem na fluorescenèní stínítko nebo 
na film ke kvantitativnímu vyhodnocení díky digi talizaci a
poèítaèovému zpracování obrazu. Pokrok v technologiích
vede neustále k velkému rozvoji v této oblasti. Digitální
detektory s malým šumem a velkým poètem pixelù vedou k 
velkému toku dat, která jsou zpracovávána rychlými
poèítaèi. V dnes již rutinním využití poèítaèové (mi -

kro) tomografie (CT, mCT) a zpracování dat paralelními

výpoèty na grafických kartách dostává uživatel rekon -
struovaný objem efektivního absorpèního koeficientu
vzorku již chvíli po skonèeném mìøení. Vyšší rozlišení a
menší velikost pixelù na detektoru vyžadují jednak pevné
mechanické díly manipulátoru, aby nedocházelo k rozma -
zání obrazu chvìním rotaèní osy, a též vyžadují menší
efektivní ohnisko rentgenového zdroje. Na synchrotronu
lze zkoumat vzorky monochromatickým záøením, èímž se
eliminují artefakty zpùsobené spektrální závislostí indexu
lomu. Následnì se tak objevují další efekty na
zaznamenaném absorpèním obrazu, zpùsobené reálnou
èástí indexu lomu vzorku a šíøením prošlé vlny prostorem – 
a metoda fázového kontrastu je tak naopak velmi užiteèná
pro málo absorbující vzorky. Pro vzorky o mnoho vìtší než 
je zorné pole detektoru se uplatòují metody jako je
napøíklad digitální laminografie, aby se co nejvíce
eliminovaly artefakty zpùsobené extrémní absorpcí v
nìkterých smìrech prùchodu svazku. Metody rekon strukce 
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objemu se nyní využívají i v dalších aplikacích
zobrazovacích metod, jako jsou difrakèní metody (tedy
digitální topografie) pøi souèasné rotaci vzorku kolem
vhodné osy. Pùvodnì paralelní svazek synchrotronového
záøení, na rozdíl od konického z laboratorních zdrojù,
eliminoval nìkteré typy artefaktù, nicménì i zde se již
pomocí fokuzaèních optických prvkù využívá konický

svazek, a tedy je možné rekonstruovat voxely objektu o
velikostech daleko menších než je velikost pixelu detek -
toru. A v laboratorních zdrojích je možné získat lepší
(submikrometrové) rozlišení, aè s menší intenzitou,
pomocí transmisních místo reflexních rentgenových trubic.
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Úvod

Ve forenzní praxi se relativnì èasto setkáváme s požadav -
ky na fázovou analýzu. Jednou z technik, které jsou
schopny pøinést velmi rychle i kvantitativní data jsou
metody rentgenové difrakce. Jednou z oblastí, kde jsou
pomìrnì èasto využívány, je i analýza reliktù zemin, otìrù,
nebo zneèištìní na odìvu, obuvi, lidském tìle, vozidle,
náøadí apod., pøièemž se v zásadì jedná o dva základní typy 
úloh. Mùže jít o porovnání tìchto stop se srovnávacími
vzorky zeminy z míst, kde tyto stopy mohly vzniknout,
nebo složitìjší úloha – tipování neznámého místa vzniku
pe do logické stopy. V obou pøípadech se jedná o pomìrnì
komp lexní zkoumání, kde se provádí celá øada
jednotlivých expertiz, pøièemž do kriminalistické labo -
ratoøe nám mùže pøijít prakticky jakýkoliv materiál vzniklý 
èinností èlovìka i pøírody. I proto je v rámci analýzy
pedologických stop samostatnì posuzována organická
èást, pyly, relikty schránek pùdních mikro orga nismù,
apod. Samostatnì je posuzován materiál vzniklý èinností
èlovìka – fragmenty strusky, skel, stavebních materiálù,
apod.

Po stup

Dalšími používanými základními technikami v analýze
zemin jsou optická mikroskopie, SEM/EDS (WDS), XRF,
FTIR, Ramanova spektroskopie, a další. Rentgenová
prášková difrakce je zejména nenahraditelná pøi urèování
jílové frakce, nebo alumosilikátù. Jsou využívány jak kla -
sic ké techniky, tak i techniky mikrodifrakèní.

V souèasné dobì neprávem opomíjenou technikou je
katodoluminiscence (CL), která je schopná mimo jiné
rozlišit i velmi obdobné fáze s rozdílnou genetickou histo -
rií.

Biologický materiál, který je èasto v zeminách obsažen, 
je analyzován samostatnì, vèetnì reliktù schránek pùdních
mikroorganismù a pylových zrn.

Antropogenetický materiál (fragmenty skel, strusky,
relikty stavebních materiálù, apod.) je analyzován oddì -
lenì a mùže výraznì zvýšit dùkazní hodnotu shody/rozdílù
jednotlivých stop a komparaèních vzorkù. 

Pro tipování neznámých lokalit, kde mohlo dojít ke
kontaminaci zeminou, jsou využívány geografické infor -
maèní systémy (GIS) s topografickými, geologickými,
pedologickými a ortofoto mapami.

Významným potenciálem do budoucna budou pravdì -
podobnì metody genetické.

Vìtšina popsaných analytických technik pøináší pro
komparaci vzorkù kvalitativní data. Jednou z možností,
která pøinášejí do analýzy pùd data kvantitativní, která
mohou být využita napø. pro statistické porovnávání stop a
srovnávacích vzorkù mezi sebou, jsou systémy auto -
matické mineralogické analýzy (na bázi SEM/EDS). Tyto
systémy jsou na trhu dostupné již nìkolik let, ale dosud
byly vždy vzorky minerálních zrn získaných z pùdních
stop pøipravovány do zalévacích hmot a poté broušeny do
formy nábrusù. Teprve poté byly vzorky analyzovány v
systémech automatické mineralogické analýzy. Naše
laboratoø poprvé provedla ve spolupráci s výrobcem øadu
detailních experimentù s analýzou vzorkù pøipravených
pøímo z minerálních zrn z pùdní stopy, zafixovaných na
adhezní uhlíkový terèík pro SEM o prùmìru 30 mm.
Experimenty byly provedeny nejprve s modelovými
vzorky pøipravenými ze známých mine rálních fází a poté
se vzorky z bìžných pùd. Ve finální fázi bylo odebráno
nìkolik sérií náhodných vzorkù z rùzných míst a byla
testována schopnost zjištìní rozdílù mezi jednotlivými
místy odbìrù. Bylo zjištìno, že rozdíly jsou vysledovatelné 
i mezi místy odbìru, které byly vzdáleny ménì než 20m. 

Tato technika není samozøejmì samospasitelná, ale
vhodnì doplòuje komplexní analýzu zeminových fází

Zá vìr

Využití nových technik významnì rozšiøuje možnosti
klasických mikroskopických postupù ve forenzní oblasti a
umožòuje získání potøebných kvantitativních dat v
forenzní analýze pedologických fází, rozlišení obdobných
minerálních fází, nebo možnost analýzy organické fáze
pøímo v komoøe SEM.

1. Kotrlý M., Turková I.: Proc. SPIE 9073, 2014, SPIE,
90730U-1 – 10, Vol. 9073, 2014.

2. Kotrlý M., Turková I.: Proc. SPIE 9486, 2015, SPIE
948614-1 – 11, Vol. 9486, 2015.

3. Kotrlý M.: Microsc. Microanal. 21 (Suppl 3), pp. 1365 –
1366, 2015.

Mikroanalytické metody KUP byly podpoøeny projekty:
VG20102015065, VF20112015016, VF20122015027,
VI20152020035.



 SL4

CHARAKTERIZACE VLIVU PØÍPRAVY NA MIKROSTRUKTURU TITANOVÝCH
MATERIÁLÙ PRO IONTOVOU IMPLANTACI DUSÍKU

Jan Drahokoupil
1
, Petr Veøtát

2
, Petr Vlèák

1
 

1Ústav fyziky, Fakulta strojní, Èeské vysoké uèení technické v Praze, Technická 4, 166 07 Praha 6 - Dejvice, 
Èeská Republika

2Fyzikální ústav, Akademie vìd Èeské Republiky, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8, Èeská Republika
jan.drahokoupil@fjfi.cvut.cz

Titanová materiály jsou hojnì užívané v prùmyslu a
biomedicínì pro svou nízkou hustotu, vysokou pevnost
v tahu, dobrou biokompatibilitu a odolnost vùèi korozi v
bìžných prostøedích. Nevýhodou titanu a titanových slitin
pro nìkteré aplikace je však jejich špatné chování v tahu,
nedostateèná povrchová tvrdost a špatná odolnost vùèi
nìkterým chemickým prostøedím. Z tohoto dùvodu je
nutno pro mnohé aplikace povrch titanových materiálù
modifikovat. V popøedí našeho zájmu stojí iontová implan -
tace dusíku. Ukazuje se, že tato metoda znaènì zlepšuje
mechanické vlastnosti a zátìžovou a korozní odolnost
velké skupiny materiálù (kovù, polymerù a keramik). U
titanu èi titanových slitin dochází pøi implantaci dusíku
k tvorbì TiNx fází [1]. 

Ovlivnìná hloubka iontovou implantací dosahuje
pouze nìkolika stovek nanometrù. Proto je velmi dùležité
mít dobøe definovaný povrch vzorku. Bìžná pøíprava
vzorku pomocí leštìní se ukázala pro difrakèní expe -
rimenty ne jako úplnì ideální, protože dochází k ovlivnìní
mikrostruktury povrchu. Na difrakèním záznamu je
pozorováno rozšíøení difrakcí a jejich asymetrie. Efektivní
hloubka vnikání kobaltového záøení do titanu je nìkolik
málo mikrometrù. Na této hloubce dochází ke zmìnì
mikrostrukturních parametrù, jako je velikost krystalitù,
mikrodeformace a makroskopického napìtí, které
pravdìpodobnì stojí za pozorovanou asymetrií difrakèních 
profilù. 

K pochopení dopadu iontové implantace na
mikrostrukturu povrchu je vhodné mít povrch s takovou
mikrostrukturou, která minimálnì ovlivòuje efekty
zpùsobené iontovou implantací. Z pohledu rtg difrakce jde

o šíøku èi polohu linií. Pozorovali jsme, že když elektro -
lytickým leštìním odstraníme nìkolik mikrometrù tlustou
povrchovou vrstvu leštìného vzorku titanu, dosta neme
difrakèní profily linií pouze s malým rozšíøením a bez
posunu difrakèních linií. Možností odstranìní této
ovlivnìné vrstvy je více. Kromì již zmínìného elektro -
lytického leštìní zkoušíme ještì žíhání a odstraòování
povrchových vrstev pomocí dopadu urychlených argo -
nových iontù pod malým úhlem.

Na obrázku 1 jsou zobrazeny linie 121 alfa Ti, nejprve
po bìžném leštìní a poté byl vzorek ještì elektrolyticky
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Obrázek 1. Porovnání difrakèní linie alfa titanu 121 po leštìní a po následném elektrolytickém leštìní.

Obrázek 2. Vliv žíhání na mikrodeformaci leštìného vzorku Ti.
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odleštìn. Obrázek 2 ukazuje žíhání leštìného vzorku na
hodnotu povrchové mikrodeformace. Mìøení bylo
provádìno in-situ v teplotní komoøe HTK 2000.  Po dobì
cca 150 minut byla teplota 2x zvýšena z 300°C na 400°C a
po té z 400°C na 500°C. 

 Je patrné, že objemová mikrostruktura titanových
vzorkù pøipravených z komerènì dostupných tyèí titanu
oznaèovaných „Grade 2“ se liší od hodnot na povrchu po
pøípravì povrchu leštìním.  K dosažení mikrostruktury na

povrchu srovnatelné s objemovými vlastnostmi jsme
zkoušeli elektrolytické leštìní, které nemodifukuje
objemové vlastnosti, ale bohužel zpùsobuje nechtìný reliéf 
na povrchu vzorku. Na druhou stranu žíhání celého ve
vakuu zachovává povrch hladký a rovný, ale na druhou
stranu ovlivòuje objemové vlastnosti vzorku. 

1. Y. Z. Liu, et al. Phase for ma tion and mod i fi ca tion of cor ro -
sion prop erty of ni tro gen im planted TiAlV al loy. Vac uum
81: 71–76, 2006.
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NEUTRON SCATTERING AND ITS COMPLEMENTARITY WITH X-RAY TECHNIQUES
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The unique blend of par ti cle and wave prop er ties - large
rest mass, zero elec tric charge, mag netic di pole mo ment,
iso tope-spe cific scat tering in com bi na tion with C-scale
wave lengths - makes of neu trons a very at trac tive and ef fi -
cient tool for in ves ti ga tion of struc ture and dy nam ics of
con densed mat ter.  Since sev eral de cades elas tic and in -
elas tic neu tron scat ter ing be came a stan dard experimental
tool in a va ri ety of con densed mat ter re search do mains,
com ple ment ing the much more cur rent X-ray scat ter ing.
De ter mi na tion of mag netic struc tures, map ping the mo -
men tum and en ergy of struc tural and mag netic ex ci ta tions
and in ves ti ga tions of soft mat ter and bi o logic sys tems with
the use of the iso to pic hy dro gen-deu te rium con trast vari a -

tion are just a few most sig nif i cant ex am ples. Thanks to the
con struc tion of ded i cated na tional and in ter na tional
high-flux neu tron sources this tech nique, orig i nally re -
served to a small num ber of highly spe cial ized teams, be -
came ac ces si ble to a broad sci en tific com mu nity. This
trend is on go ing with the con struc tion of next gen er a tion
spallation sources like the SNS in the USA and ESS in Eu -
rope.

In this lec ture we will con cen trate on the fun da men tals
of neu tron scat ter ing tech niques and on ap pli ca tion ex am -
ples of con tem po rary stud ies of func tional ma te ri als re lated 
to spintronics, en ergy stor age and mo lec u lar bi ol ogy.
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In tro ducti on

Due to the loss of in for ma tion re lated to mea sure ment prin -
ci ple, re sults of crys tal struc ture de ter mi na tion based on
pow der dif frac tion data are of ten not 100% re li able. Ad di -
tional tech niques like solid-state NMR, ge om e try check
against com mon mo lec u lar pa ram e ters from da ta bases or
en ergy cal cu la tion should be used to ver ify the crys tal
struc ture and mo lec u lar ge om e try as well. The sug gested
meth od ol ogy is de scribed in de tails in ar ti cle [1]. The men -
tioned ar ti cle de scribes QM minimization of 225 mo lec u lar 
crys tal struc tures de ter mined by pow der dif frac tion from
witch 8.8% was found to be in cor rectly solved. The aim of
our work was to test what ever we can ap ply sim i lar check
to our re sults.

Methods

We did not have avail able VASP soft ware nor the spe cial
force field method de vel oped for dis per sion cor rec tion im -
ple mented in GRACE soft ware as used in the men tioned
ar ti cle [1]. Our cal cu la tions were done in CASTEP soft -
ware as im ple mented in Ma te rial Stu dio [2] soft ware pack -
age. We had used ge om e try op ti mi za tion ap proach
con sist ing of two steps as sug gested in [1]: firstly, the cell
was fixed dur ing the ge om e try op ti mi za tion, and sec ondly,
cell pa ram e ters to gether with mo lec u lar ge om e try were op -
ti mized.


