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Abstract Elektronova difrakce se v soucasné dob&é na naSem

The Department of Structure Analysis at the Institute of
Physics specializes in developing crystallographic meth-
ods for aperiodic structures, structure analysis from elec-
tron diffraction, and some aspects of powder diffraction. In
addition, we perform X-ray and electron diffraction experi-
ments and practical structure analysis. This paper shows
how the Department of Structure Analysis developed since
2010, when a summary article [1] on the occasion of the
Colloquium in Solan was published. The article mentioned
above describes the department’s history, which has been
operating without interruption for more than 70 years, and
captures the beginnings of building a modern instrumenta-
tion base for X-ray and electron diffraction. At that time,
we did not yet know that the world crystallography was
about to undergo an electron boom, but by the control of
fate, which - in retrospect - we call foresight, we were al-
ready in the right boat.

Elektronova difrakce

Lukas Palatinus byl v roce 2010 znamy jako autor Gspés-
ného programu Superflip [2], ale po navratu z dlouho-
dobého pobytu v zahranié¢i se rozhodl vénovat novému
nadéjnému oboru, elektronové difrakci na nanokrystalech.
Ackoli GACR manifestovala svoji systémovou neschop-
nost rozpoznat slibné projekty tim, ze LukaSovi mnoho let
neudélovala zadné projekty, plan to piekazit nemohlo. V
krystalografii totiz vime, ze si musime pomahat, takze
pocatky vyzkumu elektronové difrakce v naSem oddéleni
byly financovany z Akademické prémie Vaclava Petiicka,
kterou ziskal za vyvoj programu Jana.

Cilem Lukasova vyzkumu bylo, aby z dat elektronové
difrakce bylo mozné spocitat struktury s piesnosti, ktera by
se blizila strukturdm urcenym z rentgenu. K tomu bylo
potieba koupit prastary TEM, kde drzak vzorku
umozioval velké natoceni (tilt), a moderni nastavec pro
aplikaci precesni metody, vytvorit z této sestavy Elektro-
novy difraktometr pomoci programt pro automaticky sbér
a vyhodnoceni dat, a nakonec vyvinout vypocetni metody,
které umozni aplikovat dynamickou teorii difrakce.
Svétovy uspéch se dostavil v roce 2017, kdy se Lukastv
tym dostal na titulni stranku Science s ¢lankem o upiesnéni
polohy vodiku z elektronové difrakce [3], a pokracoval
publikaci v témze Casopise v roce 2019 [4], kdy se podatilo
z elektronové difrakce spoéitat absolutni strukturu. Tim se
také prolomily ledy na strané grantové agentury, ktera
zacala LukaSovy projekty piijimat, ¢imz se dotyény stal
sponzorem RTG krystalografie, ktera naopak upadla
v nemilost.

pracovisti méti a zpracovava programem PETS [5], ktery
jeikomercné zajimavy, a proto jeho uzivatelské rozhrani je
moderni a vstiicné. Data pak piebira dvojice programi
Jana2020 [6] a Dyngo [7], kde Jana dé¢la obvyklou
krystalografickou praci, tedy upfesfiuje a interpretuje,
zatimco Dyngo ji dodava dynamické intenzity, jejich
derivace a dalsi parametry. Pravé Dyngo je nejunikatnéjsi
soucasti celého procesu, nebo zatim nikdo dalsi podobny
vypocetni nastroj nenabizi.

Elektronové difrakci se nyni vénuje velky tym, ze
kterého je tfeba jmenovat alespon Petra Brazdu a Marianu
Klementovou, ktet byli u vSech vyse uvedenych zasadnich
krokii. Rozvoj strukturni analyzy z elektronové difrakce
nyni pokracuje ,,nudnou fazi“, kdy existujici postupy jsou
dale zdokonalovany. Jak dulezita tato faze je ukazuje obr.
1, kde je ta sama struktura feSena v roce 2017 a o pét let
pozdéji. V roce 2017 se podafilo urcit polohy vodiki,
zatimco v roce 2022 bylo jiz k rozpoznani, ze vodiky jsou
rozdéleny mezi dvé polohy v disledku disorderu molekuly
vody.

Pristrojové vybaveni

V roce 2014 jsme ziskali projekt OPPK, kde Praha finan-
covala vse od sazenic kedluben az po strukturni analyzu, a
oddéleni strukturni analyzy tim ziskalo finan¢ni injekci 40
mil. K¢, coz pro relativné finan¢né nenaro¢ny obor
znamenalo kompletni modernizaci od sklepa po pidu.
Nasledoval Narodni projekt udrzitelnosti NPU I, ktery po
pét let financoval provoz naSeho oddéleni s uslechtilymi
socialné-inzenyrskymi cili, které jsme sice nikdy nedo-
kazali pln€ pochopit, ale beze zbytku jsme je naplnili. Od
roku 2015 oddéleni disponuje dvéma monokrystalovymi
difraktometry (SuperNova a Gemini), dvéma praskovymi
difraktometry (Empyrean a Smartlab), transmisnim
elektronovym mikroskopen TECNAI G2 20 a vybavenim
pro piipravu mikroskopickych vzorki.

Program Jana2020 a magnetické struktury

V letosnim roce byl po dlouhych odkladech zplisobenych
boutlivym vyvojem zvefejnén ¢lanek [6] o nové verzi
programu Jana, Jana2020. Tento program byl ve skutec-
nosti k dispozici jiz v roce 2020, ale neslo jej citovat.
Jana2020 ma zcela predélané grafické rozhrani, které jiz
nespoléhd na podomacku vyrobené grafické funkce, ale
vola objekty poskytované knihovnou Winteracter. Hlavni
inovaci, které si vS§imne kazdy uzivatel, je interaktivni
kreslici program, ktery ukazuje zmény struktury béhem
upfesnéni a ktery umoziluje editovat strukturni parametry a
volat vybrané nastroje. Tento plotter kresli i modulované
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Obrazek 1. Strukturni analyza latky Co, ;3ALP,O5H;; 7. (vlevo) upfesnéni na zakladé kombinace dat ze Sesti vzorki
ukazuje vodikové atomy; (vpravo) upfesnéni na zaklad¢ jednoho z diive pouzitych data setti ukazuje disorder molekuly

vody. Metoda je popsana v ¢lanku [8].

struktury a dovede vytvofit popularni ,,animace®, tj. po
sobé nasledujici trojrozmérné fezy definované soufadnici £.

Vyvoj programu byl po tfi roky podporovan grantovou
agenturou, ale ve skutecnosti byl mnohem delsi, protoze
bylo potieba preprogramovat stovky formulaiti do nového
grafického prostfedi, které sice je profesionalni, ale hife
prizptsobitelné redlnym potiebam. DalSim narocnym
procesem, ktery stale jesté probihd, bylo rozhodnout, které
nastroje je ucelné volat z kresliciho programu a které je
vyhodné i nadédle ovladdat pouze manudlné. Program
Jana2020 je nyni ve stavu, kdy ve vSech ohledech ptedci
predeslou verzi Jana2006. Je to patrné i nazor mnohych
uzivatell, protoze na odkazu https://jana-login.fzu.cz,
ktery jsme zvetejnili teprve pfed mésicem v publikaci [6],
bylo pfed zverejnénim zaregistrovano pies 3000 uzivateld,
ktefi si moznost registrace vypatrali sami.

Program Jana2020 obsahuje vSe, co bylo v programu
Jana2006, ale nastroje prosly revizi a rozsifenim. Hlavni
vyvoj programu se ale odehrava v oblasti magnetickych
struktur, nebo to je dalsi obor vedle elektronové difrakce,
kde je stale jest¢ co vyvijet. Unikatnost programu Jana-
2020 spociva v tom, ze kombinuje vyuziti analyzy repre-
zentaci s vyuzitim magnetickych prostorovych a super-
prostorovych grup. Uzivatel ma pfitom k dispozici vse, co
bylo v programu vyvinuto pro strandartni a modulované
struktury, takze je napfiklad mozné pocitat latky, ve
kterych je modulovana jak magneticka, tak i nuklearni
struktura [9]. Hezky pfiklad aplikace programu Jana na
frustrovanou magnetickou strukturu je vidét na Obr. 2.

Dalsi témata

Odd¢leni strukturni analyzy ma dlouholetou tradici mine-
ralogickou, ktera je zosobnéna Jifim Hyblerem a jeho
pracemi o strukturach mineralu cronstedtite (deset praci od
roku 2006). Na tuto tradici navazal Jakub Plasil, ktery je
v soucasnosti svétové znamym expertem na mineraly
uranu a autorem objevu devadesati novych minerald.
Velkym uspéchem bylo publikovani extrémné slozité

Obrazek 2. Magnetické momenty upfesnéné programem Jana v
intermetalické structufe HoAgGe s frustrovanym planarnim
uspofadanim magnetickych momentd.

struktury mineralu ewingite s uranylkarbonatovymi klece-
mi, ktery se objevil na titulni strance Casopisu Geology
[11]. V posledni dobé se na mineralogickém vyzkumu
podili také Gwladys Steciuk, odbornice na strukturni
analyzu z elektronové difrakce, nebo elektronova difrakce
zptistupnila pro strukturni analyzu fadu dosud neméfi-
telnych minerald.

Velmi tspésna je RTG strukturni analyza z praski, kde
Laborator praskové difrakce vede Jan Rohlicek. Honza
kraci v tradicich naseho oddéleni, takze nejen fesi krysta-
lové struktury, ale podili se také na vyvoji metodik —
spolupracoval na vyvoji programu FOX a Marching Cube,
vytvotil program CMP pro porovnavani krystalovych
struktur [12] a v posledni dob¢ se vénuje experimentim in
situ. Oddéleni dale provadi analyzu monokrystalovych
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struktur, a to v ramci Siroké globalni spoluprace, kde méfi-
me vse od soli kamenné po komplikované modulované
struktury. Oporou tymu je hyperaktivni Vaclav Eigner,
Monika Kucerdkova a Morgane Poupon. Struktury, které
nejde vyfresit, kon¢i jako vzdy dfive na pocitaci Vaclava
Petricka.

Wolfgang Hornfeck sleduje nase snazeni z nad¢asové
perspektivy matematické krystalografie. Jeho tématem
jsou strukturni deskriptory, které maji za ukol odhalit
souvislosti mezi strukturou a vlastnostmi na zakladé
sofistikovaného, ale Cist¢ popisného, hlediska. Wolfgang
je jednim z nékolika malo lidi, ktefi se ve svété touto
problematikou zabyvaji. Vhled do problematiky Ize najit
naprtiklad v praci [13].

Jak dal?

Provozovat oddéleni krystalografie bylo naposledy kon-
cepcné snadné v 50. letech, kdy se jednalo o prikopnicky
obor v§eobecné uznavany za védu. Od té doby se periodic-
ky objevuji nazory, ze krystalografie je jen soubor davno
definovanych technickych postupti, které ma provadét
vyskoleny personal pro néjaky, nejlépe chemicky, ustav.
Pted rokem 1989 tyto nazory nebyly pro krystalografii u
nas nebezpecné, protoze Ustavy Akademie véd provadély
vyzkum bez penéz, a kde nejsou penize, neni ani soutéz o
finan¢ni prostfedky. Drama zacalo s rozvojem grantovych
podpor, kdy najednou stacilo fict, Ze toto neni véda, a
finan¢ni prostiedky pfesmérovat na ,,perspektivni obory*.

Udrzet krystalografii jako védu znamena ziskat do
tymu kazdych 15 let nékoho, kdo to dovede dokazat. V 90.
letech to byl Vaclav Petficek s modulovanymi strukturami,
nyni je to Lukas Palatinus s elektronovou difrakci. Problém
je, ze tyto osobnosti nelze do Akademie prilakat finanéné a
technologicky atraktivni nabidkou, takze se spise jedna o
dilo nahody, kdy génius s mistnimi vazbami zahoti pro
krystalografii. Zasadni otdzkou pro oddéleni strukturni
analyzy tedy je, jestli se nékdo takovy opét objevi.

Dalsim problémem soucasnosti je pro nas to, ze uc¢elové
financovani vyzkumu pierostlo na narodni i Evropské
urovni do zridného molocha, ktery misto aby pomahal, tak
dusi a zivi pouze sam sebe. Fungovani védy je postavené
na predpokladu, ze o tom, co je hodno vyzkumu, nebudou
rozhodovat védecké institute, ale tzv. Poskytovatelé,
jejichz primarnim cilem je udrzet v chodu své urady a
ospravedlnit vlastni existenci. Cesta ven neni ve vylep-
Sovani, ale ve zruSeni tohoto systému, coz si ale malokdo
pripousti, takze nas ¢ekaji bud’ dlouhd desetileti stagnace
nebo né¢jaka ocistna, ale velmi nepiijemna, krize.

Dalsi poznamka se tyka ptistrojového vybaveni. Pro
RTG analyzu je nadéji vyzva OP JAK, soucast vyse
zminéného molocha, kde by bylo mozné ziskat prosttedky
pro modernizaci difraktometri. V oboru elektronové
pomérné finan¢né nendroCny obor, protoze difrakce
nevyzadovala vysoké rozliSeni. Postupné se ale ukazuje, ze
dalsi rozvoj metody a souvisejiciho materialového vyzku-
mu nebude mozny, pokud se zainteresovanym institucim
nepodaii dohodnout a realizovat nakup velmi drahého, ale
nezbytného, korigovaného mikroskopu. Bez tohoto vydo-
bytku ¢eka Prahu a okoli propad do priméru.
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LABORATOR PRASKOVE DIFRAKCE NA ODDELENi STRUKTURNI ANALYZY VE
FYZIKALNIM USTAVU AV CR, V. V. I.

J. Rohlicek

Fyzikélni ustav AV CR, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8, Czech Republic
rohlicek@fzu.cz

Pocatek laboratofe RTG praskové difrakce na oddéleni
strukturni analyzy Fyzikalniho tstavu AV CR v.v.i. saha
do nedavné minulosti. Rekonstrukei malé opusténé mist-
nosti bez oken a naslednou instalaci praskového difrakto-
metru Empyrean od firmy PANalytical s médénou
rentgenkou v roce 2011 vznikla skromna laboratof, jejimz
hlavnim poslanim je feseni krystalovych struktur z RTG
praskovych difrakénich dat. Zakoupeny difraktometr je z
toho diivodu vybaven fokusac¢nim zrcadlem pro méteni
v transmisnim uspotadani, tzv. usporadani Debye-Scher-
rer, kde je vzorek umistén bud’ mezi dvéma kaptonovymi
foliemi nebo v tenkosténné kapilate, viz. obr. 1. Samoziej-
mosti je moznost osadit pfistroj rovinnym drzakem (uspo-
fadani Bragg-Brentano). Déle je pfistroj mozné osadit
primarnim Johanssonovym monochromatorem, ktery je
vhodny pro méfeni rovinnych vzorkl. Pozdé&ji byla k
pristroji dokoupena chladici hlava od firmy Cryostream
pro chlazeni vzorkll v kapilafe s teplotnim rozsahem
90-500 K.

Obrazek 1: Difraktometr Empyrean vyfoceny s nejpouzivanéjsi
konfiguraci: Debye-Scherrer uspofadani - fokusa¢ni zrcadlo,
vzorek v kapilaie, PIXCel’” detektor a piipadné chlazeni vzorku.

V roce 2015 byl zakoupen praskovy difraktometr
SmartLab od firmy Rigaku s 9kW Cu rota¢ni anodou, viz.
obr. 2. Pfistroj byl pofizen v ramci projektu ASTRA a na
potizovacich nakladech se podilelo také oddé€leni spin-
troniky a nanoelektroniky. Difraktometr musi uspokojit
rozdilné potieby dvou oddéleni, z cehoz plyne jeho

relativné bohaté vybaveni zaméfené pro feseni krystalo-

G S A e TR
Obrazek 2: Difraktometr Rigaku SmartLab s rota¢ni anodou. Na
obrazku s rovinnym drzakem, kalibracnim nastavcem a bez
primarniho monochromatoru

vych struktur a pro analyzu tenkych vrstev. Pfistroj je
mozné osadit primarnim monochromatorem a kombinovat
ho s CBO, CBO-E optikou a dvouodrazovym Ge(220)
monochromatorem. Rlznymi kombinacemi je mozné
produkovat divergencni, paralelni nebo fokusujici svazek.
Mezi drzaky vzorku lze najit XY stolecek, ¢—y kolébku,
drzak na rovinny vzorek a drzak na kapilaru. Pro detekci
RTG zafeni je mozné vyuzit jeden ze tii detektorli —
scintilacni 0D, polovodi¢ovy 1D D/teX Ultra 250 a 2D
pixel HyPix-3000 detektor. Déle byla k difraktometru
potizena vysokoteplotni komiirka Anton Paar HTK1200N
s moznosti méfeni bud’ v kapilafe nebo na plochém vzorku.

Laboratof postupné rozsifovala své moznosti, takze
z pivodni Gzké specializace na métfeni difrakénich dat o
vysokém rozliSeni pro feseni krystalovych struktur se stala
laboratot umoznujici i méfeni tenkych vrstev, polovych
obrazcu, métfeni fazovych piechodt a in-situ méfeni
v reakéni kapilate.
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ODDELENiI MATERIALOVE ANALYZY VE FYZIKALNIM USTAVU AV CR

D. Simek, M. Klementova, Z. Weiss

FZU Fyzikalni dstav AV CR, Na Slovance 2, Praha 8, Czech Republic
simek@fzu.cz

Oddéleni Materialové analyzy Fyzikalnio tstavu je odde-
lenim specializujicim se na analytické metody ve fyzice
pevnych latek, jejichz uziti je spolecné riznym vyzkum-
nym smérum. Materialy a heterostruktury (vrstvy, povr-
chové sruktury, prototypy) pfipravené materidloveé-
vyzkumnymi skupinami na Ustavu jsou pro ucely
technologické kontroly, mezipfipravy ¢i charakterizaci
vysledkti analyzovany metodami provozovanymi v
laborattich naseho oddéleni.

Laboratoi* emisni spektroskopie

K (Co{S6T) (V) CoalFe Co (G Z01Ga G As
Rb| St (Y)(Zr)Nb Mo) (Pd)Ag Cd 1 Sn)Sb Te
Pb Bi

'Ba|La Hf (Ta(W) Re| (PtlAu) He

Cc?r@

Th

Sm Eu(Gd)Tb Dy|Ho Er Tm vb|Lu

Obr. 1. Prvkové detekéni kanaly spektrometru.

Laboratof provozuje opticky emisni spektrometr s doutna-
vym vybojem slouzici k piesné prvkové analyze materialt
a hloubkovému profilovani tohoto slozeni. Jeho konfigu-
race je zvolena tak, aby rychla a snadno kalibrovatelna
analyza pokryvala vétSinu prvkt v materialech studova-

000 n
e
EBSD
20 kV, 5 nA, -70° tilt
Step Size: 50 nm
T, =1000 nm
Tp < 1000 nm

nych ve vyzkumnych skupinach Na Slovance (viz Obr. 1).
Ostatni prvky je mozné detekovat zpracovanim celospek-
tralniho signalu zaznamenavané¢ho CCD detektorem.
Pribéznd zména slozeni béhem odprasovani povrchu
doutnavym vybojem umoziiuje urcit hloubkovy profil
slozeni u povrchové upravovanych materiald.

Laboratof elektronové mikroskopie (LEM)

Laboratof elektronové mikroskopie provozuje transmisni
(TEM) a tadkovaci elektronové mikroskopy (SEM). SEM
jsou vybaveny dopliikkovymi metodami pro analyzu a
povrchové mapovani prvkového slozeni (EDAX),
mapovani orientace (EBSD) s moznosti opracovani povr-
chii fokusovanym iontovym svazkem (FIB) s ionty Ga
nebo Xe. S pomoci FIB lIze téz (destruktivné) provadét
prvkové ¢i orientacni mapovani do hloubky materialu
mezi jednotlivymi odemletymi vrstvami. FIB téz slouzi k
“preparaci” jednotlivych mikrostrukturnich soucasti
(fazi), jejichz mikro-mechanické vlastnosti lze pak studo-
vat piimo v mikroskopu pomoci nanoindentoru. S pomoci
FIB lze rovnéz vyfiznout z materidlu tenkou lamelu vhod-
nou pro studium v TEM z mista se zajimavymi vlatnostmi.

TEM slouzi k pozorovani vlastnosti realné struktury,
zobrazovani dislokaci, hranic zrn a dvojcat, magnetickych
domén. TEM lze provozovat téz v tadkovacim modu
(STEM), je vybaven dopliikovymi metodami umoznujici-
mi mapovat jak prvkové slkozeni (EDAX) tak i lokalni
orientaci (ACOM) s rozliSenim fadové piesnéjsim nez v
ptipadé SEM (Obr. 2).

STEM ASTAR
200 kV, 0° tilt,
Step Size: 2.5 nm
T, =100 nm

Tp <100 nm

Obr. 2. EBSD ze SEM (a) a ACOM ze STEM (d) mapa orientace. Pomnéte skalu!
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Rtg. laboratoir ROTAN

Laboratof Rotan provozuje rentgenové difraktometry
(XRD) a vypocetni tomografii s vysokym rozliSenim, zva-
nou téz rtg. mikroskopie (XRM). Rozliseni XRM je vice
nez fadove horsi proti SEM, avSak umoznuje zobrazovat
nedestruktivn¢ material do hloubky (3d) pomoci
rekonstrukce absorpéniho kontrastu rtg. zafeni. V. XRM je
mozné t€z pozorovat material béhem zatézové zkousky za
zvysené Ci snizené teploty.

Rentgenova difrakce se v laboratofi Rotan uziva k §iro-
ké skale ukonti. Laueho difrakce slouzi k ur¢ovani orien-
tace monokrystali a jejich orientovani pro nasledné
opracovani za tcelem jinych fyzikalnich méfeni ¢i nasled-
né ptiprave heterostruktur.

Praskova (polykrystalovd) difrakce slouzi ke kontrole
fazového sloZeni, chrakterizaci mikrostruktury (velkost
zrn, piednostni orientace) a (mikro)napé ového stavu. Je
mozné ji provadét v Sirokém oboru teplot a sledovat tak
fazové prechody, véetné rozpadu na strukturni domény.

Difrakce s vysokym rozliSenim se uziva ke stanovovani
stavu epitaxe vrstev (napf. polovodice), velmi pfesnému
urovani orientace facet ¢i méteni tlousték monokrysta-
lickych vrstev.

Malouhlova difrakce (SAXS) slouzi k charakterizaci
mikrostruktury s kontrastem v hustot¢ s nanometrickymi
rozméry. Rtg. reflektivita (XRR) pak umoziluje stanovovat
tloustky a drsnosti velmi hladkych povrchovych vrstev bez
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Obr. 3. Rtg. mikroskop a jeho teplotné-zatézova komiurka.

naroku na jejich krystalizacni stav. VétSinu difrakénich
metod lze uzivat za nizké ¢i vysoké teploty.

Vysledky prace laboratofi jsou soucasti piispévki
nasich kolegt.

X-RAY STRUCTURAL ANALYSIS AT THE DEPARTMENT OF CONDENSED MATTER
PHYSICS

Milan Dopita, Radomir Kuzel, Vaclav Holy, Lukas Horak, Stanislav Danis

Department of Condensed Matter Physics, Faculty of Mathematics and Physics, Charles University, Ke
Karlovu 5, 121 16, Prague 2, Czech Republic
milan.dopita@matfyz.cuni.cz

The Group of Structure Analysis at the Department of Con-
densed Matter Physics, Faculty of Mathematics and Phys-
ics, Charles University has a long term tradition going back
to the beginning of the Faculty of Mathematics and Physics
(founded in 1951). For several decades the group scientists
focus to the research of the structure of materials using
X-ray diffraction, neutron scattering or synchrotron radia-
tion [1]. The main directions of research include structural
analysis and analysis of the real structure of polycrystalline
materials, thin layers, multilayers, two-dimensional sur-
face structures, ferroelectrics, semiconductors, magnetic
materials, quantum dots, liquid crystals, fullerenes, ul-
tra-fine grained and nanocrystalline materials with the aim
to find the relationships between the structure and proper-
ties of materials [2].

Recently the group consist of Stanislav Danis, Petr
Dolezal, Milan Dopita (head of the group), Vaclav Holy,
Lukas Hordk (head of the X-ray laboratory), Radomir
Kuzel and Tereza KoSutova. It is worth to mention that the
past and recent scientific focus of the group was signifi-
cantly formed by former group members, at the field of
crystallography, X-ray scattering and materials science

well known personalities as are or were Josef Sedivy,
Véclav Valvoda, Pavla Capkova, Ludmila Dobi4sova,
Radovan Cerny, Jan Ilavsky, David Rafaja, Zdenék Matg;,
Daniel Simek.

Besides of the top level own research, awarded by high
number of national and international grants, the members
ofthe group are intensively involved in education, teaching
and training activities at the faculty, consisting of lecturing
and guaranty of courses, exercises and lectures, supervis-
ing Bc., Mgr. and PhD students and programs. Addition-
ally the members of the group were and are historically
active in CSCA (past scientific secretaries V. Valvoda and
R. Cerny and recent scientific secretary R. Kuzel), and are
involved in organization of national and international sci-
entific meetings, crystallographic conferences and work-
shops.

In past few years the X-ray laboratory, underwent sig-
nificant instrumental upgrade. Several modern — top class
laboratory instruments, substantially broadening the in-
strumental possibilities and available scattering techniques
of the laboratory, were commissioned [3]. Namely i) the
general purpose X-ray diffractometer equipped with a high
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XRD7 D8 Laue diffractometer MPD MRD Rapid Il
(Seifert) (Bruker) (Photonics science) (Panalytical) (Panalytical) (Rigaku)

D500 SmartlLab Empyrean Il Xeuss 2.0
(Siemens) (Rigaku) (Panalytical) (Xenocs)

Figure 1. List of X-ray diffractometers available in the X-ray laboratory at the Department of Condensed Matter Physics, Faculty of
Mathematics and Physics, Charles University. From left upper corner: Seifert XRD7, Bruker D8, Photonics Science Laue diffractometer,
Panalytical MPD, Panalytical MRD, Rigaku Rapid II, left bottom corner: refurbished low temperature diffractometer Dicont based on
Siemens D500, Rigaku SmartLab, Malvern-Panalytical Empyrean II, Xenocs Xeuss 2.0 SAXS/WAXS diffractometer.

reactor chamber
HT stages

Figure 2 . List of non-ambient conditions chambers and stages available in the X-ray laboratory at the Department of Condensed Matter
Physics. From left upper corner: Linkam TS 1000, Linkam THMS 600, Anton Paar DHS 1100, MRI HT-1600 high temperature cham-
bers, Anton Paar XRK 900 reactor chamber, left bottom corner: Oxford Cryosystems Cryostream 800 cooler, Cold Edge closed cycle
He Cryostat, MRI compression / tensile stage, Almax easyLab diamond anvil cell.
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flux rotation anode X-ray source and goniometer allowing
both, coplanar and non-coplanar (in-plane) diffraction; ii)
high energy X-ray diffractometer equipped with unique
X-ray optical elements, operating with various X-ray ener-
gies (6.9 — 22 keV); and iii) apparatus dedicated to a small
angle X-ray scattering (SAXS) and small angle X-ray scat-
tering in non-coplanar geometry (GISAXS) measure-
ments. All machines are equipped with modern 2D hybrid
pixel, single photon counting, low noise, detectors.

This unique combination of X-ray diffractometers of-
fers measurements covering a wide range of reciprocal
space between g of 0.003 to 21 1/ A (¢ is a magnitude of re-
ciprocal space vector), which allows the fundamental stud-
ies of materials properties in ranges from 0.03 up to 200
nm, in real space. The equipment represents a unique col-
lection of instruments allowing nearly any type of labora-
tory accessible X-ray scattering experiment - measure-
ments of single crystals, polycrystalline bulk and powder
materials, nanocrystalline samples, thin films, multilayers
and epitaxial layers.

The instruments can operate with various X-ray wave-
lengths (Co, Cu, Mo and Ag), and in different geometries:
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Bragg-Brentano geometry, medium resolution parallel
beam setting, high resolution geometry, with monochro-
matic Ko, radiation and in coplanar and non-coplanar
(in-plane) mode. Various sample environments, low and
high temperature chambers, deformation (tensile and com-
pression) stage, reaction chamber are available for individ-
ual diffractometers. Methodologically the laboratory offers
the structure solution and refinement, qualitative and quan-
titative phase analysis, the real structure of material stud-
ies: preferred orientation of crystallites — texture
measurements, residual stress measurements, reflectivity
measurements, rocking curve measurements, reciprocal
space mapping, pair distribution function — total scattering
measurements, small angle x-ray scattering and grazing-in-
cidence small angle x-ray scattering.

1. V. Valvoda, Mat. Struc., vol. 8, number 2, (2001), 104.

2. R.Kuzel, V. Holy, S. Dani§, Materials Structure, vol. 17,
no. 2a, (2010), k68.

3. https:/kfkl.mff.cuni.cz/en/xray
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Laboratory of Structural Biology at the Czech Technical
University in Prague (LSB@CTU, https://kmlinux.fjfi.
cvut.cz/~kolenpel/) was founded in 2016. The initial goal
of the laboratory was to provide the education support for
students who were interested in structure biology at the In-
stitute of Biotechnology AS CR, v.v.i. However, quite
soon appeared a possibility to develop its own and partially
independent research program.

LSB@CTU does not have the experimental back-
ground, and the experimental work totally depends on col-
laboration with laboratories of the Institute of Bio-
technology in Vestec near Prague — Laboratory of Struc-
ture and Function of Biomolecules (head Jan Dohnalek)
and Laboratory of Biomolecular Recognition (head
Bohdan Schneider).

The background in physics and mathematics allows the
members to focus on method development, mainly on de-
velopment of crystallographic software. This work was pi-
oneered by Jan Stransky, who developed several useful
scripts focused mainly on experimental phasing or analysis
of diffraction intensities.

The key outcome from the laboratory is program
PAIREF [1,2] developed by Martin Maly. The program
performs automatic paired refinement procedure. The pro-
gram attracted an interest from the CCP4 developers. It has
been included to the CCP4 software suite since 2022. The

program was written in close collaboration with Kay
Diederichs, who became a close partner of the laboratory.

Another program developed in the laboratory is
SHELIXIR [3]. The program performs automatic screening
for optimal parameters for experimental phasing proce-
dures. Despite the availability of great structure prediction
tools, the method itself belongs to a valuable repertoir of
experimental approaches to reveal novel folds and crystal
structures.

We are currently working on automatic corrections for
multiple lattice-translocation defects. Jakub Hruby is re-
sponsible for thorough testing. In near future, our focus
will be diffraction anisotropy and potentially micro-ED.
The members of LSB@CTU will benefit from close coop-
eration with the Institute of Biotechnology AS CR, v.v.i.
and partner laboratories from abroad.

1. M. Maly, K. Diederichs, J. Dohnalek, P. Kolenko, /UCrJ,
7, (2020), pp. 681-692.

2. M. Maly, K. Diederichs, J. Dohnalek, P. Kolenko, Acta
Cryst. F77, (2021), pp. 226-229.

3. P.Kolenko, J. Stransky, T. Koval’, M. Maly, J. Dohnalek,
J. Appl. Cryst., 54, (2021), pp. 996-1005.
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