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Systém Fe-Al-Si je zajímavý materiál se slibnými koroz ní -
mi vlastnostmi. Jeho složky jsou laciné i dostupné, èi ještì
do nedávných politických šarvátek na mezinárodní scénì
byly. Problémem konvenèní pøípravy takových materiálù
jako i jiných vícesložkových smìsí tvoøících intermetalika, 
je velikost zrna a distribuce jednotlivých fází. V našem
výzkumu jsme se rozhodli tento problém obejít práškovou
metalurgií – spékáním metodou spark plasma sintering
(SPS). Tak jsme se vyhnuli i pøípravì homogenní pøed sli -
tiny a jejímu napráškování, nebo• v metodì SPS vyu ží vá -
me smìs práškù èistých prvkù. Cenou tohoto postupu je
jemno zrnná struktura s neznámým, a jak se nakonec
ukázalo, i tìžko zjistitelným složením.

 Zatímco druhá èást názvu pøednášky tedy odkazuje
k technice SPS samotné, prvá ukazuje na metodologický

úkrok ke konvenènì, obloukovým tavením pøipraveným,
referenèním slitinám, jež byly zkoumány pomocí XRD ve
formì práškù, aby pak mohly být tyto fáze nalezeny
v oblévaných slitinách pomocí metody difrakce zpìtnì
odražených elektronù (EBSD), letos devadesátileté. Takto
ovìøené strukturní modely, typické zmìnìnými møížovými 
parametry i stechiometrií oproti tabelovaným strukturám
pak byly využity i k potvrzení struktury vzorkù
pøipravených metodou SPS z práškù. Pøíkladnì je použita
slitina Fe - 20 wt. % Al - 20 wt. % Si. 

Tato práce byla podporována projekty MEYS CR FUNBIO 
CZ.2.16/3.1.00/21568 (nákup SEM), LO1409 a LM
2015088 (provoz SEM) and GA ÈR 17-07559S.
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CAMBRIDGESKÁ STRUKTURNÍ DATABÁZE ORGANICKÝCH A
ORGANOMETALICKÝCH SLOUÈENIN V ROCE 2018

J. Hašek

Biotechnologický ústav AV ÈR, Prùmyslová 595, 252 50 Vestec, hasekjh@seznam.cz

Nekomerèní zájemci v Èeské republice, kteøí jsou èleny
konzorcia CSD organizovaného Krystalografickou spoleè -
ností (https://www.xray.cz/xray/csca/data/r_form.htm),
mají k dispozici Cambridgeskou strukturní databází
nepøetržitì již 45 let (od roku 1973). Licence placená
Krystalografickou spoleèností je platná pouze pro
akademické uživatele. Komerèní organizace si musí 
licenci vyžádat pøímo na stránce
 https://www.ccdc.cam.ac.uk. 

V souèasné dobì databáze CSD obsahuje témìø milion
experimentálnì stanovených organických a organo meta -
lic kých struktur a je doplnìna rozsáhlým softwarovým
vybavením užiteèným nejen pro krystalografy ale i pro
chemi ky, bi ol ogy, fyziky a pracovníky rùzných techno -
logických oborù.   

Chemici tento soft ware využívají pro návrh a opti mali -
zaci nových molekul, objasnìní jejich funkce, nìkterých
chemických rekcí a k analýze krystalových struktur. 

Materiálová vìda jej úèinnì využívá pro návrh no -
vých materiálù a optimalizaci jejich vlastností. 

Strukturní biologové jej využívají pro pochopení
funkce proteinù, pro analýzu vztahù uvnitø systémù bio -
molekul a interakcí mezi ligandy a bio-makro mole kulami. 

Farmakologie a biochemie využívá CSD k návrhu a
optimalizaci léèiv.

Základem systému CSD jsou uživatelsky pøíjemné
vyhle dávací a prohlížecí programy Con Quest a
MERCURY. Základ CSD je doplnìn dalším softwarem
smìrovaným do materiálového výzkumu, k øešení struktur
z práškových dat. Dále je doplnìn znalostními databázemi
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mezimolekulárních interakcí v chemických a biologických
molekulárních systémech IsoStar a Su per Star a softwarem
pro hledání vazebních míst v proteinech a pro vývoj
nových léèiv [1].

DASH – Soft ware pro øešení krystalových struktur z
práš ko vých dat, tj. na základì mìøení práškových difrakto -
gramù. Pro gram využívá metodu „sim u lated an neal ing“ k
hledání globálního min ima úèelové funkce.

MOGUL – Pro gram, který analyzuje geometrii všech
struktur, ve kterých byl zadaný frag ment nalezen. Snadno
umožòuje vylouèit nevhodné pøípady. Novì byla zlepšena
analýza skládání aromatických a cyklických skupin do
krystalové struktury.

IsoStar – Statistická analýza experimentálnì popsa -
ných interakcí mezi centrálními funkèními skupinami a 
vybranými interagujícími funkèními skupinami. Uživatel
též mùže vytváøet svoje vlastní analýzy, zjiš•ovat korelace
a zobrazovat histogramy a mapy hustoty výskytu konfi gu -
rací požadovaných funkèních skupin s vybranými reagen -
ty. Novì  byly pøidány kontaktní skupiny obsahující jód 
a brom.

Su per Star – Pro gram pro identifikaci interakèních a
katalytických míst ve strukturách proteinù.  Trojrozmìrné
mapy pravdìpodobnosti výskytu odvozené z experi men -
tálních rtg struktur ukazují vhodná místa pro interakce
vybraných ligandù s proteiny zvolené tøídy (vazebná místa
proteinù).

GOLD (Ge netic op ti mi za tion for flex i ble ligand
dock ing). Pro gram umožòuje nalezení optimálního umís -
tìní ligandu v molekule proteinu na základì pseu do poten -
ciálù nastavených tak, aby vypoèítané modely souhlasily
co nejlépe s experimentálnì stanovenými strukturami. For -
málnì jsou použity atomové a vazebné typy známé z
programu SYBYL, ale empirické potenciály (force fields)
a geometrická omezení (con straints) jsou odlišná. Pro gram
samozøejmì vyžaduje kontrolu strukturních typù a peèlivé
doplnìní vodíkových atomù. Pro gram používá „genetický
algoritmus“ pro hledání optimální cesty pro vložení ligan -
du do vazebného místa v proteinu. 

HERMES – Pro gram pro “krásné” grafické znázornìní 
a analýzu interakcí mezi proteiny. Je vhodný zejména pro
návrh léèiv a usnadòuje práci se systémy Su per Star,
Relibase, GOLD, Mo gul a IsoStar. 

Gold Miner – Pro gram pro usnadnìní zpracování
výsledkù získaných programem GOLD pøi hledání opti -
mál ního umístìní skupiny ligandù v proteinu a pro
vyhodnocování optimálního ligandu s volitelnými vahami 
jednotlivých kriterií („fig ures of merit“) vystupujících v
úèelové funkci („eval u a tion of lig ands dock ing us ing dif -
fer ent scor ing func tions“).

CSD Py thon API - programování v pythonu umožòuje 
uživateli flexibilní øetìzení bìhù programù a opakování
výpoètù. 

RELIBASEplus – Pro gram usnadòující analýzu mezi -
mole kulárních interakcí mezi proteiny, ligandy a dalšími
mole kulami nalezenými  v “Proteinové strukturní data bá -
zi”. V roce 2018 byl proveden poslední up grade této obsáh -
lé databáze. Poèítá se s tím, že tato analýza bude v
budoucnu provádìna jiným zpùsobem.

CSD – CrossMiner - Soft ware pro návrh léèiv a pro
analýzu vazebných míst v komplexech bio-makromolekul
zaøazený novì do balíku En ter prise v roce 2018. Cross -
Miner je systém vyvinutý farmakologickou spoleè ností pro 
návrh léèiv [2].

Viz stránka https://www.ccdc.cam.ac.uk/so lu -
tions/csd-dis cov ery/com po nents/CSD-CrossMiner/

Licence systému CrossMiner je sice zaplacena v rámci 
balíku En ter prise, ale protože jde o pomìrnì rozsáhlou
databázi pøedzpracovaných struktur z “Cambridgeské
strukturní databáze” a z “Proteinové databanky” nenainsta -
luje se tento balík automaticky pøi instalaci CSD. Pokud
chcete systém nainstalovat, musíte o povolení stažení
požádat separátnì v Cam bridge a stažení provést použitím
stejného jména a hesla jako u CSD.  

V CrossMineru pracuje uživatel s databázemi struktur
(CSD, PDB), s databázemi vazebných vlastností ligandù a
proteinù a s dalšími pojmy jako je vylouèený objem, farma -
ko logický bod a výstupní vektor vazby. Na výstupu uživa -
tel dostává pomìrnì pøehledné porovnání strukturního
uspoøádání vazeb ligandù ve vazebních místech všech
proteinù pøítomných v PDB, nebo seznam všech poten ciál -
ních vazebných míst v bio-systémech. Pochopení funkce
usnadní shlédnutí nìkolika videí dostupných na webu.

Bylo by vhodné aby všechny vysoké školy vyuèující
chemii, strukturní biologii a strukturu materiálù exten -
zivnì využívaly Cambridgeskou strukturní databázi pøi
výuce, protože CSD uèí studenty vnímat pøirozenì jinak
obtížnì uchopitelné trojrozmìrné vztahy uvnitø moleku -
lárních systémù. Na internetu je k dispozici velké množství
hotových pøednášek a také více než sto vzorových pøíkladù 
vhodných pro výuku. 

Viz stránka https://www.ccdc.cam.ac.uk/Com mu -
nity/educationalresources/. 

Na gymnaziích a støedních školách technického ražení
by byla instalace kompletního systému CSD nepraktická,
ale nìkteré pøíklady z výše uvedeného obsáhlého seznamu
“ed u ca tional re sources” jsou vhodné pro vysvìtlování
základních pojmù strukturní chemie. 

1. J. Hašek, Chemické listy 105, (2011) 467-475.

2. O. Korb et al, J. Med. Chem. 59 (2016) 4257–4266.

Podpoprováno projekty 18-10687S, RVO 86652036.
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Comparison of solvates of organic compounds by the program CrystalCMP

POROVNÁVÁNÍ SOLVÁTÙ ORGANICKÝCH LÁTEK PROGRAMEM CRYSTALCMP

J. Rohlíèek

Oddìlení strukturní analýzy, Fyzikální ústav AV ÈR, v.v.i. Na Slovance 1999/2
182 21 Praha 8

rohlicek@fzu.cz

Podobnost mezi krystalovými strukturami mùže být
definována na základì rùzných kritérií, napø. podle
symetrie, rozmìrù základní buòky, podle složení nebo
podle pozic atomù èi molekul ve struktuøe. Záleží vždy na
tom, co je pro daný úèel podstatné. Asi nejpoužívanìjším
rozdìlením krystalových struktur na základì podobnosti je
øazení do skupin podle tzv. strukturních typù, které se
rozdìlují na nìkolik skupin. Tzv. izobodové (isopointal)
jsou látky se stejným typem prostorové grupy a stejnými
polohami atomù v buòce. Takto široce definovaná skupina
látek mùže být dále rozdìlena na látky izostrukturní
(isoconfigurational), které mají podobné rozmìry základní 
buòky a pozice atomù v buòce a mohou mít odlišné
chemické složení. Dále existují látky krystalochemicky
izotypní (crys tal-chem i cally isotypic) a homeotypní
(homeotypic). Vedle tìchto zavedených pojmù lze defino -
vat další a vytváøet tak nesèetné skupiny látek, které jsou si
navzájem podobné podle rùzných kritérií. 

V nedávné minulosti bylo publikováno nìkolik rùz -
ných metod, které urèují podobnosti krystalových struktur
na základì podobnosti rozmístìní atomù v prostoru. Tyto
metody mùžeme rozdìlit do dvou základních skupin –
metody, které k porovnávání používají reprezentativní
funkce, tzv. otisky prstu krystalové struktury. V takových
pøípadech je jako otisk prstu vybrána vhodná funkce, napø.
párová distribuèní funkce, která nese informaci o rozložení
atomù v prostoru. Následnì je podobnost mezi strukturami
urèena podle podobnosti jejich otiskù prstu. Druhou sku -
pinou jsou metody, které pøímo porovnávají pozice atomù
nebo celých fragmentù ve struktuøe . V tìchto pøípadech je
nutné najít transformaci mezi porovnávanými strukturami,
následnì je pøekrýt a porovnat napø. odchylky pozic atomù. 
Nalezení zmínìné transformace je nejtìžší úlohou a
zároveò velikou výhodou tìchto metod. V pøípadì nejas -
ností je možné porovnávané struktury pøes sebe pøekrýt a
visuálnì pøekontrolovat.

Jedním z velkých problémù pøi porovnávání krysta lo -
vých struktur mezi sebou je anisotropní expanze, napø.
kvùli rùzné teplotì bìhem mìøení nebo kvùli pøítomnosti
atomù o rùzných atomárních polomìrech. Zajímavý pøís -
tup k øešení expanze krystalových struktur kvùli pøítom -
nosti rùzných atomárních typù byl prezentován v Hund et
al. (2006),  kde jsou struktury nejprve seškálovány na stej -
nou hustotu a teprve poté je nalezena transformace a jsou
porovnány pozice atomù mezi sebou. 

V pøípadì molekulárních krystalù je podobnost
krystalových struktur studována pomocí podobnosti
pakování celých molekul v prostoru. Mezi nejpoužívanìjší
pøístupy patøí algoritmy implementované programem
COMPACK  a xPac. Metoda programu COMPACK je

implementována v programu Mer cury  a je používána pod
názvem Pack ing Sim i lar ity. Pro gram vybere u každé
porovnávané struktury reprezentativní molekulární klastr,
kde je možné zvolit napø. jen jeden typ molekuly (obvykle
té nejvìtší ve struktuøe), pøekryje je a následnì provede
porovnání na základì rozdílù pozic celých molekul v obou
klastrech. Porovnání v pøípadì programu xPac je prová -
dìno tak, že se reprezentativním molekulárním klastru urèí
pakování dané molekuly v 1D, 2D a 3D smìrech. Porov -
nání podobnosti reprezentuje podobnost pakování v 1D,
2D nebo ve 3D. Takže identické pakování je takové, které
vykazuje podobnosti v 3D pakování, zatímco nejménì po -
dob né struktury nevykazují podobnost pakování ani v jed -
nom smìru (1D). 

Pracování s molekulárním klastrem místo základní
buòky pøináší nìkolik skrytých, za to podstatných výhod.
Pøedevším lze tímto zpùsobem porovnávat krystalové
struk tury, které krystalizují v rùzných prostorových
grupách. Dokonce se tímto pøístupem obchází omezení na
podobnost tvaru a symetrie základních bunìk. Lze tedy bez 
prob lému porovnávat napø. triklinické struktury
s kubickými.

Metoda programu CrystalCMP  je založena podobnì
jako metody programu xPac a COMPACK na porovnávání 
reprezentativního molekulárního klastru, do kterého je
možné zahrnout jeden typ molekuly, obvykle té nejvìtší.
Bìhem porovnávání dojde k pøekrytí vygenerovaných
molekulárních klastrù jednotlivých krystalových struktur a 
podobnost je spoèítána jako odchylka støedù pøekrý vají -
cích se molekul a úhlù natoèení molekul od sebe. Výsledná
podobnost (v tomto pøípadì spíš rozdílnost) je dána
vztahem 

Ps D X
A

a b c
d

, = + ×
180

kde Dc prùmìrná vzdálenost (v C) støedù pøekrývajících se
molekul a Ad je prùmìrný úhel (ve stupních), který svýrají
mezi sebou. Hodnota X je volena uživatelem a reprezentuje 
váhu mezi Dc a Ad (výchozí hodnota je X = 100).

Daleko vìtší váha je ve vzorci kladena na rozdíl
natoèení molekul v prostoru. Je to z toho dùvodu, že stejné
pakování není ani tak podmínìno stejnou pozicí molekul v
prostoru, jako spíš jejich stejným natoèením, viz. obr. 1.
Právì zavedením druhého èlenu v Psab je umožnìno
porovnávání pakování molekul o relativnì veliké expanzi
spojené zejména s pøítomností molekuly solventu o rùzné
velikosti. 

Výsledkem porovnání programem CrystalCMP je
podobnostní matice a z ní vypoètený dendrogram, který
seskupuje jednotlivé látky podle podobnosti v èitelné
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podobì. Pro gram je napsán v jazyce C/C++, využívá
knihovny OpenBabel  pro generování SMILES definic a
pro grafické rozhraní používá wxWidgets a OpenGL. Pro -
gram je volnì šiøitelný a lze ho stáhnout z adresy
http://sourceforge.net/projects/crystalcmp/, kde lze také
nalézt jeho zdrojový kód.

Funkènost programu je ukázána na studiu podobnosti
pakování molekul ibrutinibu v jeho známých pevných
formách. Doposud známé formy ibrutinibu  jsou dva èisté
polymorfy (v závorkách jsou uvádìny kódy CSD databáze) 
– Forma A (BETXEG)  a Forma C (BETWUV) a poté
solváty anisolu (HAWLAV), chlorbenzenu (HAWLEZ),
1,3-dioxolanu (HAWLID), diacetonalkoholu (HAWLOJ),
m-xylenu (HAWLUP), o-xylenu (HAWMAW), p-xylenu

(HAWMEA), trifluorotoluenu (HAWMIE) a methanolu
(RUYDEW01). 

Z dendrogramu, viz Obr. 2, je patrné, že prakticky
totožné pakování molekuly ibrutinibu lze nalézt
v solvátech anisolu, m-xylenu a methanolu, viz. Obr. 3.
Pakování ibrutinibu v tìchto tøech strukturách je pak ještì
podobné pakování v dioxolan solvátu a ve formì C. Další
podobnostní skupinu tvoøí solváty chlorbenzenu, trifluor -
benzenu, diacetonalkoholu a o-xylenu, viz. Obr. 4. Pako -
vání molekuly ibrutinibu ve formì A a v p-xylen solvátu
není podle Psab podobné s ostatními.

Pro gram byl dále upraven tak, aby byl schopen prová -
dìt automatické porovnávání pakování molekul v zada -
ných krystalových strukturách. V souèasné dobì probíhá
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Obrázek 2. Výsledky porovnání pakování molekul ibrutinibu. V horní èásti je zobrazen dendrogram, kde na vodorovné ose je vynesena
hodnota Psab funkce (menší hodnota znamená vìtší podobnost). Køivky znázoròují místa, kde byl dendrogram zkrácen. Svislá osa
obsahuje CSD kódy jednotlivých forem ibrutinibu. V dolní èásti je pak zobrazena podobnostní matice s hodnotami Psab funkce, ze které
byl dendrogram sestaven.

Obrázek 1. Grafické znázornìní použité metody. Vlevo nahoøe jsou dva témìø identické molekulární klastry (èervený a modrý), kde je 
centrální molekula obklopena osmi sousedními molekulami. Po pøekrytí obou klastrù (vlevo dole) je vypoèítána hodnota Psab = 0.5 +
100 × (2.5/180) = 1.9 (pro X = 100). Vpravo nahoøe jsou také dva molekulární klastry, kde rozdíly pozic molekul jsou prakticky
totožné, ale natoèení molekul v prostoru je velmi odlišné – každá druhá molekula je pøevrácena o 180°. Po pøekrytí (vpravo dole)
výpoèet Psab = 0.5 + 100 × (90/180) = 50.5 (for X = 100) ukazuje na daleko vyšší rozdíl mezi porovnávanými klastry.

http://sourceforge.net/projects/crystalcmp/


analýza celé CSD databáze. Pro každý záznam v CSD jsou
nalezeny struktury obsahující stejné molekuly, kde mole -
ku la musí být nejvìtším fragmentem ve struktuøe. Takto
vytvoøené seznamy jsou podrobovány analýze podobnosti
pakování vybraných molekul a výsledky jsou ukládány ve
formátu HTML. Vznikající stránka již dnes nese zajímavé
informace o podobnosti pakování molekul v polymorfech,
solvátech nebo i v látkách, které by nás ani nenapadlo mezi
sebou porovnávat.

Rád bych touto cestou podìkoval grantu 17-23196S GAÈR 
z jehož rozpoètu byl pøíspìvek na konferenci hrazen.
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The most ef fec tive method for struc ture de ter mi na tion of
mo lec u lar crys tals from pow der data is sim u lated an neal -
ing.  The struc ture so lu tion com plex ity can be de scribed by
DOF pa ram e ter - the num ber of free pa ram e ters witch need
to be de ter mined dur ing the cal cu la tion. A search in CSD
had how ever re vealed the cur rent re cord (DOF 42, CSD
code NIELSEH) is 12 years old. The other struc tures in
CSD claimed “to be solved from pow der’’ with higher
DOF were found to be based on known sin gle crys tal struc -
ture or to be to tally non re li able based on low qual ity pow -
der dif frac tion data. A study of pos si ble me thod i cal
ex ten sion of sim u lated an neal ing as im ple mented in DASH 
soft ware is given in [1].

There ex ist fol low ing ap proaches to speed up the cal cu -
la tion and to solve struc tures with high DOF:

- par al lel pro cess ing on mul ti ple CPU, mul ti ple PC or 
        even on rented Am a zon PC clus ter

- ap pli ca tion of tor sion an gles sta tis tic based on the 
        Mo gul mod ule of CSD

- op ti mi za tion of the sim u lated an neal ing al go rithm 
       pa ram e ters

We had tested this ap proaches on sev eral com plex
struc tures solved re cently in our lab o ra tory namely
methylergometrin maleate, metergloline phase II,
ixazomib phase II and X, and selexipag phase VI. The re -
sults in the form of suc cess rate (SR = num ber of cor rect so -
lu tions/num ber of re quired SA runs in %) is sum ma rized in
Tab. 1.

The speed up of par al lel pro cess ing of DASH code ex e -
cuted by the help of MDASH ex ten sion was tested on a PC
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Com pound name DOF
De fault DASH
run SR,%

Mo gul bi a sed im -
pro ved run SR,%

Op ti mi zed SA pa -
ra me ters  SR, %

Mo gul bias and SD op ti mi -
zed pa ra me ters run SR, %

me thy ler go me t rin 
ma le a te

17 7 21 37 50

me ter glo li ne phase II 24 2 13 20 28

ixa zo mib phase II 32 0 0.2 0.4 0

ixa zo mib phase X 32 1.4 0.8 8.2 4.8

se le xi pag phase VI 38 0 0.075 0.5 0.1

Ta ble 1. Im prove ment of SA for dif fer ent com pounds.



with 2x Intel Xeon E560, 2.4 GHz pro ces sors (8 real
cores). We wanted to know what ever the uti li za tion of hy -
per-thread ing and vir tual 16 pro ces sors can give any ben e -
fit. The speed tests were done for the methylergometrin
maleate struc ture.  Re sults are sum ma rized in Tab. 2.

The use of op ti mized SA pa ram e ters can clearly make a
dif fer ence be tween find ing a so lu tion or  not find ing so lu -
tion at all, es pe cially for high DOF struc tures. The use of
Mo gul bias looks a bit prob lem atic - for non usual struc -
tures with atyp i cal ge om e try (ixazomib with bo ron atom) it
can give less ben e fit than for com mon mol e cules. The time

re quired for so lu tion is re duced pro por tion ally to num ber
of true CPU used for cal cu la tion. The use of vir tual hy -
per-thread ing CPU gives no ben e fit and slow-down the cal -
cu la tions. For methylergometrin maleate the com bi na tion
of op ti mized SA pa ram e ters, Mo gul bias used and par al lel
pro cess ing on 8 CPU give up to 47x speed up in com par i -
son to stan dard cal cu la tion setup.

1. E. A. Kabova, PhD the sis, Uni ver sity of Read ing, 2016.

This work was sup ported by the Czech Sci ence Foun da tion
(GA ÈR) pro ject, Grant No. 16-10035S.
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NEW DEVELOPMENTS IN MICROFOCUS SOURCES FOR X-RAY DIFFRACTOMETRY

Andreas Stricker, Jörg Wiesmann, Jürgen Graf, Frank Hertlein, Jenss Schmidt-May, Carsten 
Michaelsen

Incoatec GmbH, Max-Planck-Str. 2, 21502 Geesthacht, Ger many

Many ap pli ca tions in the field of X-ray ana lyt ics re quire an
X-ray beam with high flux den sity at the sam ple po si tion.
Ex am ples for these ap pli ca tions are sin gle crys tal dif frac -
tion, small an gle scat ter ing or microdiffraction to name but
a few. The ideal source for diffractometry com bines a de -
vice, that pro duces a microfocus X-ray beam of a size of
be low 50 µm, with a per fectly shaped high-re flec tivity
X-ray op tics like multilayer mir rors, that are able to fo cus
or collimate the beam to the sam ple or de tec tor po si tion. 
In this con tri bu tion we will be pre sent ing  the lat est de vel -
op ments of this kind of so lu tion. Our fam ily of air-cooled

Incoatec Microfocus Sources de liver collimated beams
with a di ver gence of be low 0.5 mrad or fo cused beams with 
sizes down to about 100 µm with a flux of up to 5x108 ph/s.
Most of these sources are in te grated in stan dard in stru -
ments. More and more they are also suc cess fully in te grated 
in cus tom ized set ups for in-situ mea sure ments of crys tal
and thin film growth.

We will be show ing some ex am ples in the field of
X-ray diffractometry and SAXS, that were not long ago
only pos si ble with syn chro tron or ro tat ing an ode sources.
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Exe cu ti on methods
1 CPU core

from 
DASH GUI

1 CPU core
from

MDASH

2 CPU core
from

MDASH

4 CPU core 
from

MDASH

8 CPU core
from

MDASH

12 CPU core
from

MDASH

16 CPU core 
from

MDASH

Time requi red to
find 1 cor rect 
so lu ti on/sec

1113 1144 470 240 108 116 126

Ta ble 2. Speed up of cal cu la tion as de pend ent on ex e cu tion methods


