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Breaking bulks and binding powders in Fe-Al-Si system

ROZBIJENIi BULKU A SPOJOVANI PRASKU V SYSTEMU Fe-Al-Si
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Systém Fe-Al-Si je zajimavy materidl se slibnymi korozni-
mi vlastnostmi. Jeho slozky jsou laciné i dostupné, ¢i jeste
do nedéavnych politickych Sarvatek na mezinarodni scéné
byly. Problémem konvencni piipravy takovych materiald
jako ijinych viceslozkovych smési tvorficich intermetalika,
je velikost zrna a distribuce jednotlivych fazi. V nasem
vyzkumu jsme se rozhodli tento problém obejit praskovou
metalurgii — spékanim metodou spark plasma sintering
(SPS). Tak jsme se vyhnuli i pfipravé homogenni predsli-
tiny a jejimu napraskovani, nebo v metod¢é SPS vyuziva-
me smeés prasku Cistych prvkl. Cenou tohoto postupu je
jemnozrnna struktura s neznamym, a jak se nakonec
ukézalo, i tézko zjistitelnym slozenim.

Zatimco druhd ¢ast nazvu prednasky tedy odkazuje
k technice SPS samotné, prvd ukazuje na metodologicky
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ukrok ke konvenéné, obloukovym tavenim pfipravenym,
referencnim slitindm, jez byly zkoumany pomoci XRD ve
formé praska, aby pak mohly byt tyto fidze nalezeny
v oblévanych slitinach pomoci metody difrakce zpétné
odrazenych elektront (EBSD), letos devadesatileté. Takto
ovétené strukturni modely, typické zménénymi miizovymi
parametry i stechiometrii oproti tabelovanym strukturdm
pak byly vyuzity i k potvrzeni struktury vzorkl
pripravenych metodou SPS z praska. Prikladné je pouzita
slitina Fe - 20 wt. % Al - 20 wt. % Si.

Tato prace byla podporovana projekty MEYS CR FUNBIO
CZ.2.16/3.1.00/21568 (nakup SEM), LOI409 a LM
2015088 (provoz SEM) and GA CR 17-07559S.

Cambridge structure database of organic and organometalic compounds in 2018

CAMBRIDGESKA STRUKTURNIi DATABAZE ORGANICKYCH A
ORGANOMETALICKYCH SLOUCENIN V ROCE 2018

J. Hasek
Biotechnologicky ustav AV CR, Primyslova 595, 252 50 Vestec, hasekih@seznam.cz

Nekomeréni zajemci v Ceské republice, ktefi jsou Gleny
konzorcia CSD organizovaného Krystalografickou spolec¢-
nosti  (https://www.xray.cz/xray/csca/data/r form.htm),
maji k dispozici Cambridgeskou strukturni databazi
nepietrzité jiz 45 let (od roku 1973). Licence placena
Krystalografickou spoleénosti je platnd pouze pro
akademické uzivatele. Komer¢ni organizace si musi
licenci vyzadat pfimo na strance
https://www.ccde.cam.ac.uk.

V soucasné dobé databaze CSD obsahuje témét milion
experimentalné stanovenych organickych a organometa-
lickych struktur a je doplnéna rozsdhlym softwarovym
vybavenim uzitenym nejen pro krystalografy ale i pro
chemiky, biology, fyziky a pracovniky riznych techno-
logickych oborti.

Chemici tento software vyuzivaji pro navrh a optimali-
zaci novych molekul, objasnéni jejich funkce, nékterych
chemickych rekci a k analyze krystalovych struktur.

Materidlova véda jej G€inn¢ vyuziva pro navrh no-
vych materiald a optimalizaci jejich vlastnosti.

Strukturni biologové jej vyuzivaji pro pochopeni
funkce proteintl, pro analyzu vztahd uvnitf systémi bio-
molekul a interakci mezi ligandy a bio-makromolekulami.

Farmakologie a biochemie vyuziva CSD k navrhu a
optimalizaci 1éCiv.

Zakladem systému CSD jsou uzivatelsky pfijemné
vyhledavaci a prohlizeci programy ConQuest a
MERCURY. Zaklad CSD je doplnén dalsim softwarem
smérovanym do materidlového vyzkumu, k feseni struktur
z praskovych dat. Déle je doplnén znalostnimi databazemi
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mezimolekularnich interakci v chemickych a biologickych
molekularnich systémech IsoStar a SuperStar a softwarem
pro hledani vazebnich mist v proteinech a pro vyvoj
novych léciv [1].

DASH - Software pro feSeni krystalovych struktur z
praskovych dat, tj. na zaklad¢ méfeni praskovych difrakto-
gramu. Program vyuZziva metodu ,,simulated annealing* k
hledani globalniho minima ucelové funkce.

MOGUL — Program, ktery analyzuje geometrii vSech
struktur, ve kterych byl zadany fragment nalezen. Snadno
umoziuje vyloucit nevhodné ptipady. Nové byla zlepSena
analyza skladani aromatickych a cyklickych skupin do
krystalové struktury.

IsoStar — Statistickd analyza experimentalné popsa-
nych interakci mezi centralnimi funkénimi skupinami a
vybranymi interagujicimi funkénimi skupinami. UZivatel
téz mize vytvaret svoje vlastni analyzy, zji§ ovat korelace
a zobrazovat histogramy a mapy hustoty vyskytu konfigu-
raci pozadovanych funkénich skupin s vybranymi reagen-
ty. Nové byly pridany kontaktni skupiny obsahujici jéd
a brom.

SuperStar — Program pro identifikaci interakénich a
katalytickych mist ve strukturach proteind. Trojrozmérné
mapy pravdépodobnosti vyskytu odvozené z experimen-
talnich rtg struktur ukazuji vhodna mista pro interakce
vybranych ligandu s proteiny zvolené tfidy (vazebna mista
proteint).

GOLD (Genetic optimization for flexible ligand
docking). Program umoziluje nalezeni optimalniho umis-
téni ligandu v molekule proteinu na zédkladé pseudopoten-
ciali nastavenych tak, aby vypocitané modely souhlasily
co nejlépe s experimentalné stanovenymi strukturami. For-
malné jsou pouzity atomové a vazebné typy znamé z
programu SYBYL, ale empirické potencialy (force fields)
a geometrickd omezeni (constraints) jsou odlisna. Program
samoziejmé vyzaduje kontrolu strukturnich typt a peclivé
doplnéni vodikovych atomi. Program pouziva ,,geneticky
algoritmus® pro hledani optimalni cesty pro vlozeni ligan-
du do vazebného mista v proteinu.

HERMES — Program pro “krasné” grafické znazornéni
a analyzu interakci mezi proteiny. Je vhodny zejména pro
navrh 1é¢iv a usnadiluje praci se systémy SuperStar,
Relibase, GOLD, Mogul a IsoStar.

GoldMiner — Program pro usnadnéni zpracovani
vysledkt ziskanych programem GOLD pii hledani opti-
malniho umisténi skupiny ligand v proteinu a pro
vyhodnocovéni optimalniho ligandu s volitelnymi vahami
jednotlivych kriterii (,,figures of merit™) vystupujicich v
ucelové funkei (,,evaluation of ligands docking using dif-
ferent scoring functions®).

CSD Python API - programovani v pythonu umoziuje
uzivateli flexibilni fetézeni béhl programl a opakovani
vypoctl.

RELIBASEplus — Program usnadnujici analyzu mezi-
molekularnich interakci mezi proteiny, ligandy a dalSimi
molekulami nalezenymi v “Proteinové strukturni databa-
zi”. V roce 2018 byl proveden posledni upgrade této obsah-
1¢ databaze. Pocitd se s tim, Ze tato analyza bude v
budoucnu provéadéna jinym zptsobem.

CSD — CrossMiner - Software pro navrh lé¢iv a pro
analyzu vazebnych mist v komplexech bio-makromolekul
zafazeny nové do baliku Enterprise v roce 2018. Cross-
Miner je systém vyvinuty farmakologickou spole¢nosti pro
navrh 1é¢iv [2].

Viz stranka https://www.ccdc.cam.ac.uk/solu-
tions/csd-discovery/components/CSD-CrossMiner/

Licence systému CrossMiner je sice zaplacena v ramci
baliku Enterprise, ale protoze jde o pomérné rozsahlou
databazi ptedzpracovanych struktur z “Cambridgeské
strukturni databaze” a z “Proteinové databanky” nenainsta-
luje se tento balik automaticky pii instalaci CSD. Pokud
chcete systém nainstalovat, musite o povoleni stazeni
pozadat separatné v Cambridge a stazeni provést pouZzitim
stejného jména a hesla jako u CSD.

V CrossMineru pracuje uzivatel s databazemi struktur
(CSD, PDB), s databazemi vazebnych vlastnosti ligandi a
proteinti a s dal§imi pojmy jako je vyloué¢eny objem, farma-
kologicky bod a vystupni vektor vazby. Na vystupu uziva-
tel dostava pomérné prehledné porovnani strukturniho
uspofadani vazeb ligandii ve vazebnich mistech vSech
proteind ptitomnych v PDB, nebo seznam vSech potencial-
nich vazebnych mist v bio-systémech. Pochopeni funkce
usnadni shlédnuti nékolika videi dostupnych na webu.

Bylo by vhodné aby vSechny vysoké §koly vyucujici
chemii, strukturni biologii a strukturu materiali exten-
zivné vyuzivaly Cambridgeskou strukturni databazi pti
vyuce, protoze CSD u¢i studenty vnimat pfirozené jinak
obtizn¢ uchopitelné trojrozmérné vztahy uvnitf moleku-
larnich systémi. Na internetu je k dispozici velké mnozstvi
hotovych ptednasek a také vice nez sto vzorovych ptikladt
vhodnych pro vyuku.

Viz stranka https://www.ccde.cam.ac.uk/Commu-
nity/educationalresources/.

Na gymnaziich a stfednich Skolach technického razeni
by byla instalace kompletniho systému CSD neprakticka,
ale nekteré ptiklady z vyse uvedeného obsahlého seznamu
“educational resources” jsou vhodné pro vysvétlovani
zékladnich pojmi strukturni chemie.

1. J. Hasek, Chemické listy 105, (2011) 467-475.
2. 0O.Korb et al, J. Med. Chem. 59 (2016) 4257-4266.
Podpoprovano projekty 18-10687S, RVO 86652036.
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Comparison of solvates of organic compounds by the program CrystalCMP

POROVNAVANI SOLVATU ORGANICKYCH LATEK PROGRAMEM CRYSTALCMP

J. Rohlicek

Oddéleni strukturni analyzy, Fyzikalni ustav AV CR, v.v.i. Na Slovance 1999/2
182 21 Praha 8

rohlicek@fzu.cz

Podobnost mezi krystalovymi strukturami mutze byt
definovana na zakladé¢ riznych kritérii, napf. podle
symetrie, rozmérii zakladni buniky, podle slozeni nebo
podle pozic atomil ¢i molekul ve struktufe. Zalezi vzdy na
tom, co je pro dany ucel podstatné. Asi nejpouzivangjSim
rozdélenim krystalovych struktur na zakladé podobnosti je
fazeni do skupin podle tzv. strukturnich typt, které se
rozde€luji na nékolik skupin. Tzv. izobodové (isopointal)
jsou latky se stejnym typem prostorové grupy a stejnymi
polohami atomt v buiice. Takto Siroce definovana skupina
latek muze byt dale rozdélena na latky izostrukturni
(isoconfigurational), které maji podobné rozméry zakladni
buiky a pozice atomi v bufice a mohou mit odlisné
chemické slozeni. Daéle existuji latky krystalochemicky
izotypni (crystal-chemically isotypic) a homeotypni
(homeotypic). Vedle téchto zavedenych pojmu Ize defino-
vat dalsi a vytvaret tak nescetné skupiny latek, které jsou si
navzajem podobné podle rtiznych kritérii.

V nedavné minulosti bylo publikovano né¢kolik riiz-
nych metod, které urcuji podobnosti krystalovych struktur
na zakladé podobnosti rozmisténi atomti v prostoru. Tyto
metody mizeme rozdélit do dvou zdkladnich skupin —
metody, které k porovnavani pouzivaji reprezentativni
funkce, tzv. otisky prstu krystalové struktury. V takovych
pripadech je jako otisk prstu vybrana vhodna funkce, napft.
parova distribu¢ni funkce, ktera nese informaci o rozlozeni
atomu v prostoru. Nasledn¢ je podobnost mezi strukturami
urcena podle podobnosti jejich ofiskit prstu. Druhou sku-
pinou jsou metody, které pfimo porovnavaji pozice atomui
nebo celych fragmentl ve struktufe . V téchto pripadech je
nutné najit transformaci mezi porovnavanymi strukturami,
nasledné je prekryt a porovnat napi. odchylky pozic atomt.
zéaroveinl velikou vyhodou téchto metod. V pfipadé nejas-
nosti je mozné porovnavané struktury pres sebe piekryt a
visualné prekontrolovat.

Jednim z velkych problémi pfi porovnavani krystalo-
vych struktur mezi sebou je anisotropni expanze, napf.
kvuli rizné teploté béhem méteni nebo kvili pfitomnosti
atomd o riznych atomarnich polomérech. Zajimavy pfis-
tup k feSeni expanze krystalovych struktur kvili pritom-
nosti riiznych atomarnich typi byl prezentovan v Hund et
al. (2006), kde jsou struktury nejprve seskalovany na stej-
nou hustotu a teprve poté je nalezena transformace a jsou
porovnany pozice atoml mezi sebou.

V pifipadé molekularnich krystald je podobnost
krystalovych struktur studovana pomoci podobnosti
pakovani celych molekul v prostoru. Mezi nejpouzivanéjsi
pristupy patii algoritmy implementované programem
COMPACK a xPac. Metoda programu COMPACK je

implementovana v programu Mercury a je pouzivana pod
nazvem Packing Similarity. Program vybere u kazdé
porovnavané struktury reprezentativni molekularni klastr,
kde je mozné zvolit napf. jen jeden typ molekuly (obvykle
té nejvetsi ve struktufe), prekryje je a nasledné provede
porovnani na zéklad¢ rozdila pozic celych molekul v obou
klastrech. Porovnani v pfipad¢ programu xPac je prova-
déno tak, ze se reprezentativnim molekularnim klastru urci
pakovani dané molekuly v 1D, 2D a 3D smérech. Porov-
nani podobnosti reprezentuje podobnost pakovani v 1D,
2D nebo ve 3D. Takze identické pakovani je takové, které
vykazuje podobnosti v 3D pakovani, zatimco nejméné po-
dobné struktury nevykazuji podobnost pakovani ani v jed-
nom sméru (1D).

Pracovani s molekularnim klastrem misto zakladni
bunky pfinasi ne¢kolik skrytych, za to podstatnych vyhod.
PredevSim lze timto zplsobem porovnavat krystalové
struktury, které krystalizuji v riznych prostorovych
grupach. Dokonce se timto piistupem obchdzi omezeni na
podobnost tvaru a symetrie zakladnich bunék. Lze tedy bez
problému  porovndvat napif. triklinické = struktury
s kubickymi.

Metoda programu CrystalCMP je zalozena podobné
jako metody programu xPac a COMPACK na porovnavani
reprezentativniho molekularniho klastru, do kterého je
mozné zahrnout jeden typ molekuly, obvykle t& nejvétsi.
Béhem porovnavani dojde k prekryti vygenerovanych
molekularnich klastrd jednotlivych krystalovych struktur a
podobnost je spocitana jako odchylka stfedi piekryvaji-
cich se molekul a Ghli nato¢eni molekul od sebe. Vysledna
podobnost (v tomto pfipadé spi§ rozdilnost) je dana
vztahem

A
Ps,, =D, +X L
: 180

kde D, primérna vzdalenost (v A) stfedii prekryvajicich se
molekul a 4, je primérny uhel (ve stupnich), ktery svyraji
mezi sebou. Hodnota X je volena uzivatelem a reprezentuje
vahu mezi D, a 4, (vychozi hodnota je X' = 100).

Daleko vétsi vaha je ve vzorci kladena na rozdil
natoc¢eni molekul v prostoru. Je to z toho divodu, Ze stejné
pakovani neni ani tak podminéno stejnou pozici molekul v
prostoru, jako spi$ jejich stejnym natocenim, viz. obr. 1.
Pravé zavedenim druhého c¢lenu v Ps, je umoznéno
porovnavani pakovani molekul o relativné veliké expanzi
spojené zejména s piitomnosti molekuly solventu o rizné
velikosti.

Vysledkem porovnani programem CrystalCMP je
podobnostni matice a z ni vypocteny dendrogram, ktery
seskupuje jednotlivé latky podle podobnosti v Citelné

© Krystalograficka spole¢nost



Materials Structure, vol. 25, no. 3 (2018)

185
N TN ot
et d d ad \ad
N TN
1A 180 A Ou 1A 1800

¢
!

(C

p-
—
(00
o

0
C
0

=9

1A, 180°

Obrazek 1. Grafické znazornéni pouzité metody. Vlevo nahofe jsou dva téméf identické molekuldrni klastry (¢erveny a modry), kde je
centralni molekula obklopena osmi sousednimi molekulami. Po ptekryti obou klastrii (vlevo dole) je vypocitana hodnota Ps,, = 0.5 +

100 x (2.5/180) = 1.9 (pro X =

100). Vpravo nahoie jsou také dva molekularni klastry, kde rozdily pozic molekul jsou prakticky

totozné, ale natoceni molekul v prostoru je velmi odlisné — kazda druha molekula je pfevracena o 180°. Po piekryti (vpravo dole)
vypocet Ps,, = 0.5 + 100 x (90/180) = 50.5 (for X = 100) ukazuje na daleko vyssi rozdil mezi porovnavanymi klastry.

podobé. Program je napsan v jazyce C/C++, vyuziva
knihovny OpenBabel pro generovani SMILES definic a
pro graﬁcké rozhrani pouZiVé wxWidgets a OpenGL. Pro-
http://sourceforge.net/projects/crystalemp/, kde lze také
nalézt jeho zdrojovy kod.

Funk¢nost programu je ukazana na studiu podobnosti
pakovani molekul ibrutinibu v jeho znamych pevnych
formach. Doposud znamé formy ibrutinibu jsou dva ¢isté
polymortfy (v zavorkach jsou uvadény kody CSD databaze)
— Forma A (BETXEG) a Forma C (BETWUYV) a poté
solvaty anisolu (HAWLAYV), chlorbenzenu (HAWLEZ),
1,3-dioxolanu (HAWLID), diacetonalkoholu (HAWLOJ),
m-xylenu (HAWLUP), o-xylenu (HAWMAW), p-xylenu

r |u.x9
2: HAWLAV.cifs

6: HAWLUP.cif;

10: RUYDEWO1.cif,
4: HAWLID.cif,

0: BETWUV.cif

: HAWLEZ cif:

: HAWMIE cif,

: HAWLOJ cif,

- HAWMAW. cif,

: HAWMEA cif.

: BETXEG.cif,

— o | [ o

(HAWMEA), trifluorotoluenu (HAWMIE) a methanolu
(RUYDEWOL1).

Z dendrogramu, viz Obr. 2, je patrné, ze prakticky
totozné pakovani molekuly ibrutinibu lze nalézt
v solvatech anisolu, m-xylenu a methanolu, viz. Obr. 3.
Pakovani ibrutinibu v téchto tfech strukturach je pak jesté
podobné pakovani v dioxolan solvatu a ve formé C. Dalsi
podobnostni skupinu tvoii solvaty chlorbenzenu, trifluor-
benzenu, diacetonalkoholu a o-xylenu, viz. Obr. 4. Pako-
vani molekuly ibrutinibu ve formé A a v p-xylen solvatu
neni podle Ps,, podobné s ostatnimi.

Program byl déle upraven tak, aby byl schopen prova-
dét automatické porovnavani pakovani molekul v zada-
nych krystalovych strukturach. V soucasné dob¢ probiha
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Obrazek 2. Vysledky porovnani pakovani molekul ibrutinibu. V horni ¢asti je zobrazen dendrogram, kde na vodorovné ose je vynesena
hodnota Ps,, funkce (mensi hodnota znamena vétsi podobnost). Kiivky znazoriiuji mista, kde byl dendrogram zkracen. Svisla osa
obsahuje CSD kédy jednotlivych forem ibrutinibu. V dolni ¢asti je pak zobrazena podobnostni matice s hodnotami Psab funkce, ze které
byl dendrogram sestaven.

T s W N = O

© Krystalograficka spole¢nost


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

186 Struktura 2018 - Lectures

&

Materials Structure, vol. 25, no. 3 (2018)

Obrazek 3. Porovnani pakovani molekul ibrutinibu ve strukturach anisol solvatu (Cervena),
m-xylen solvatu (zlutd) a methanol solvatu (zelend).

Obrazek 4. Porovnani pakovani molekul ibrutinibu ve strukturach chlorbenzen solvatu (Cervena),
trifluorbenzen solvatu (zIutd) a diacetonalkohol solvatu (zelena).

analyza celé CSD databaze. Pro kazdy zaznam v CSD jsou
nalezeny struktury obsahujici stejné molekuly, kde mole-
kula musi byt nejvétsim fragmentem ve struktute. Takto
vytvorené seznamy jsou podrobovany analyze podobnosti
pakovani vybranych molekul a vysledky jsou ukladany ve
formatu HTML. Vznikajici stranka jiz dnes nese zajimavé
informace o podobnosti pakovani molekul v polymorfech,
solvatech nebo i v latkach, které by nds ani nenapadlo mezi
sebou porovnavat.

Rad bych touto cestou podékoval grantu 17-23196S GACR
z jehoz rozpoctu byl prispévek na konferenci hrazen.
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ADVANCES IN CRYSTAL STRUCTURE SOLUTION FROM POWDER DIFFRACTION
DATA OF MOLECULAR CRYSTALS

M. Husak, S. Zizkova
Institute of Chemical Technology Prague, Technicka 5,166 28
husakm@vscht.cz

The most effective method for structure determination of
molecular crystals from powder data is simulated anneal-
ing. The structure solution complexity can be described by
DOF parameter - the number of free parameters witch need
to be determined during the calculation. A search in CSD
had however revealed the current record (DOF 42, CSD
code NIELSEH) is 12 years old. The other structures in
CSD claimed “to be solved from powder’” with higher
DOF were found to be based on known single crystal struc-
ture or to be totally non reliable based on low quality pow-
der diffraction data. A study of possible methodical
extension of simulated annealing as implemented in DASH
software is given in [1].

There exist following approaches to speed up the calcu-
lation and to solve structures with high DOF:

Table 1. Improvement of SA for different compounds.

- parallel processing on multiple CPU, multiple PC or
even on rented Amazon PC cluster
- application of torsion angles statistic based on the
Mogul module of CSD
- optimization of the simulated annealing algorithm
parameters
We had tested this approaches on several complex
structures solved recently in our laboratory namely
methylergometrin  maleate, metergloline phase II,
ixazomib phase II and X, and selexipag phase VI. The re-
sults in the form of success rate (SR = number of correct so-
lutions/number of required SA runs in %) is summarized in
Tab. 1.
The speed up of parallel processing of DASH code exe-
cuted by the help of MDASH extension was tested on a PC

Compound name DOF Default DASH Mogul biased im- | Optimized SA pa- | Mogul bias and SD optimi-
P run SR,% proved run SR,% | rameters SR, % zed parameters run SR, %

methylergometrin 17 7 21 37 50

maleate

metergloline phase 11 24 2 13 20 28

ixazomib phase II 32 0 0.2 0.4 0

ixazomib phase X 32 1.4 0.8 8.2 4.8

selexipag phase VI 38 0 0.075 0.5 0.1
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Table 2. Speed up of calculation as dependent on execution methods

1 CPU core 1 CPU core 2 CPU core 4 CPU core | 8 CPU core | 12 CPU core | 16 CPU core
Execution methods from from from from from from from
DASH GUI MDASH MDASH MDASH MDASH MDASH MDASH
Time required to
find 1 correct 1113 1144 470 240 108 116 126
solution/sec

with 2x Intel Xeon E560, 2.4 GHz processors (8 real
cores). We wanted to know whatever the utilization of hy-
per-threading and virtual 16 processors can give any bene-
fit. The speed tests were done for the methylergometrin
maleate structure. Results are summarized in Tab. 2.

The use of optimized SA parameters can clearly make a
difference between finding a solution or not finding solu-
tion at all, especially for high DOF structures. The use of
Mogul bias looks a bit problematic - for non usual struc-
tures with atypical geometry (ixazomib with boron atom) it
can give less benefit than for common molecules. The time
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required for solution is reduced proportionally to number
of true CPU used for calculation. The use of virtual hy-
per-threading CPU gives no benefit and slow-down the cal-
culations. For methylergometrin maleate the combination
of optimized SA parameters, Mogul bias used and parallel
processing on 8 CPU give up to 47x speed up in compari-
son to standard calculation setup.

1. E. A. Kabova, PhD thesis, University of Reading, 2016.

This work was supported by the Czech Science Foundation
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NEW DEVELOPMENTS IN MICROFOCUS SOURCES FOR X-RAY DIFFRACTOMETRY

Andreas Stricker, Jorg Wiesmann, Jiirgen Graf, Frank Hertlein, Jenss Schmidt-May, Carsten
Michaelsen

Incoatec GmbH, Max-Planck-Str. 2, 21502 Geesthacht, Germany

Many applications in the field of X-ray analytics require an
X-ray beam with high flux density at the sample position.
Examples for these applications are single crystal diffrac-
tion, small angle scattering or microdiffraction to name but
a few. The ideal source for diffractometry combines a de-
vice, that produces a microfocus X-ray beam of a size of
below 50 pum, with a perfectly shaped high-reflectivity
X-ray optics like multilayer mirrors, that are able to focus
or collimate the beam to the sample or detector position.

In this contribution we will be presenting the latest devel-
opments of this kind of solution. Our family of air-cooled

Incoatec Microfocus Sources deliver collimated beams
with a divergence of below 0.5 mrad or focused beams with
sizes down to about 100 pm with a flux of up to 5x10° ph/s.
Most of these sources are integrated in standard instru-
ments. More and more they are also successfully integrated
in customized set ups for in-situ measurements of crystal
and thin film growth.

We will be showing some examples in the field of
X-ray diffractometry and SAXS, that were not long ago
only possible with synchrotron or rotating anode sources.
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