SPRAVA

o vysledkoch vyskumov Specialistov Slovenskej Republiky v Institite Laue-
Langevin v Grenobli (Francuzsko) za r. 2021

CENI - ILL

Institut Laue Langevin (ILL) je medzinarodné vyskumné centrum prevadzkujuce popredné
svetové zariadenia v oblasti neutronovej vedy a technologie. Neutrony sa v ILL pouzivaji na
vyskum mikroskopickych Struktur a dynamiky Sirokého rozsahu materidlov na molekularne;,
atobmovej a jadrovej urovni. ILL prevadzkuje najintenzivnejsi zdroj neutronov na svete, jadrovy
reaktor s vykonom 58,3 MW navrhnuty pre vysoky tok neutrénov. Reaktor doddva neutrony
komplexu 40 vysokovykonnych spektrometrov. Samotny zdroj aj komplex spektrometrov su
neustale udrziavané na najvysSom stupni technického stavu a vyvoja.

ILL vlastnia tri zakladajuce krajiny — Francuzsko, Nemecko a Spojené kralovstvo, a
vedeckymi ¢lenskymi krajinami st Rakusko, Belgicko, Ceska republika, Dansko, Taliansko,
Pol'sko, Slovensko, gpanielsko, Svédsko, gvajéiarsko a nedavno aj Slovinsko.

Slovenska republika je vedeckym ¢lenom ILL od roku 2009. Pocas tohto obdobia slovenski
vedci mali zaujem o vedecky vyskum v odboroch fyziky, chémie a krystalografie, biologie,
biochémie, vyskumu lie¢iv, materidlového vyskumu, inzinierskych vied, ale aj vo vedach o
Zemi (mineralogii, geologii), vyskume paliv a v §tudiu zivotného prostredia (vid’ Obr. 1).
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Obr. 1: Rozdelenie meracieho ¢asu prideleného do roku 2021 Specialistom zo SR podl'a vednych
disciplin.

V roku 2021 boli uskutocnené dva 62 a 64 dnové cykly reaktora pri jeho vykone ~42 MW
a jeden cyklus skrateny na 50 dni pri vykone reaktora zvySenom na 54 MW. Specialisti zo SR
ziadali prostrednictvom 7 regularnych navrhov na experimentalne merania v tomto obdobi thrnom
23 meracich dni, z ktorych bol na zéklade rozhodnutia expertnych komisii ILL vybrany 1 navrh s
pridelenymi 4 meracimi diiami. V pomere k celkovému meraciemu ¢asu za rok 2021 predstavuje
podiel SR 0,21% (vid’ Obr. 2). Je nutné podotknut’, ze ILL pristipila v ostatnych rokoch k prisnemu
dodrziavaniu rozdelenia meracieho ¢asu vzhl'adom k podielu zakontraktovanému s jednotlivymi
krajinami. Oficidlny podiel SR je 0,18%. Celkovy rozpocet ILL v roku 2021 bol 105,4 M€, do

ktorého je Slovensko zmluvne zaviazané sumou 190 k€.



Obr. 2: Pocet meracich dni pridelenych $pecialistom zo SR (stipiky) a ich podiel k celkovému
meraciemu Casu (body spojené krivkou) do roku 2021. PreruSovana Ciara znazoriuje oficialne
zakontraktovany podiel SR.

Slovenski Specialisti v ILL 2021

Vzhl'adom na celosvetovli pandémiu vyvolani virusom SARS-CoV-2 boli experimenty
povodne planované na rok 2020 presunuté na rok 2021. V podmienkach stile pretrvavajucej
pandemickej situdcii sa zaCiatkom roku 2021 uskutoc¢niovali experimentalne merania dial’kovo —
bez fyzickej pritomnosti Specialistov. Takto boli prevedené aj dopliiujice experimentalne merania
projektu zacatého este v roku 2019 (spolupraca FaF UK v Bratislave a FaF UK v Hradci Kralové)
9-13-902: A complex model of skin lipid barrier from isolated human stratum corneum lipids. Uz
za pritomnosti Specialistov boli uskuto¢nené experimentalne merania projektu preneseného z roku
2020 (FaF UK v Bratislave) 8-02-927: Phospholipid bilayer of pulmonary surfactant: the effect of
lipopolysaccharide and Polymyxin B. Obidva spomenuté experimentalne navrhy s stcastou
projektov z oblasti mediciny a farmacie.

Zmluva medzi CENI alLL umoznuje ziskat Stipendium na doktorandské/post-
doktorandské stadium priamo v ILL. V auguste 2020 (pdévodne planovany datum marec 2020 bol
oddialeny z dovodu vzniknutej pandemickej situécii) nastipil na doktorandské Stidium Student
UPJS v Kosiciach (téma prace: Neutron scattering on high performance thermoelectric half-
Heusler materials). V ramci tohto $tudia prebehli v roku 2021 experimentalne merania 7-01-568:
Phonon properties of materials for wearable thermoelectric generators.

Dosiahnuté vysledky

Za pomoci neutrénov pokracovala v roku 2021 stadia Struktrnych zmien v lipidovych
dvojvrstvach plcneho surfaktantu. Vyskum suavisi s rieSenim grantovo podporeného APVV
projektu ,,Placny surfaktant ako modulator odpovede organizmu na expoziciu endotoxinu: efekty
a mechanizmy*, zodp. riesitel’ prof. MUDr. A. Calkovska, DrSc. (Jesseniova LF UK). Experimenty



za spoluprace vedeckej skupiny prof. Uhrikovej z FaFUK v Bratislave boli vykonané na
difraktometri D16 a experimentalne data sa momentalne vyhodnocujii. Studia si dava za ciel
prispiet’ vyznamnym spdsobom k objasneniu lokalizdcie = bakteridlneho endotoxinu
(lipopolysacharidu, LPS) v lipidovej dvojvrstve plicneho surfaktantu. Experimenty vykonané
inymi experimentdlnymi metédami nedali jednozna¢ni odpoved’ o vplyve patogénu na hrubku
lipidového filmu plicneho surfaktantu, zatial’Co pouzitie neutronov ma potencial tieto odpovede
ziskat'.

Podobne komplexna §tidia bola rozSirena o merania za pomoci neutrénov na difraktometri
D16 v spolupraci s farmaceutickou fakultou Univerzity Karlovej v Hradci Kralové. Skiimala sa
pritomnost’ dlhej fazy v Struktirnych modeloch bariéry koze, ktora je predpokladom molekularne;j
organizécie dolezitej pre spravnu funkciu koze.

Difrakcia neutronov na difraktometri D20 bola pouzita aj pri vyskume fyzikalnych
vlastnosti termoelektrickych materidlov, so Specidlnym zaujmom v nositelnych materialoch.
Nositelné generatory obnovitel'nej energie (alebo harvestery) su alternativou k systémom
zalozenym na batéridch a mozu generovat’ elektrickl energiu az do niekol’kych wattov pre prenosné
elektronické zariadenia. VicSina dnes znamych vysokovykonnych TE materialov sa vSak sklada z
krehkych polovodivych (Casto toxickych) zlicenin, vd’aka ¢omu je ich pouzitie pre nositelné
zariadenia nepohodlné. V tomto ohlade je zaujimavy nedavno objaveny TE material Ag2S.
Vysetrenie hustot fondnovych stavov v systémoch Ag2S/Se/Te bolo v roku 2021 uskuto¢nené na
neutrénovom spektrometri PANTHER. Analyzované tidaje potvrdzuju, Ze pridanie Te do matrice
Ag?2S stabilizuje kubickt B-Strukturu a vedie k vyraznej Ag+ iénovej difuizii. Tam, kde je pridanie
Se v prospech ortorombickej — monoklinickej premeny, vedie nadbytok Te ku kubickej faze a
bezna adicia Se/Te spdsobuje ortorombicko — kubickll premenu. Tieto zistenia inSpirovali k
d’alSiemu Stadiu Struktary Ag2S/Se/Te prostrednictvom rozptylu synchrotronového Ziarenia a
kalorimetrii.

Vyskum sa zameral aj na odhalenie vplyvu fyzikdlno-chemickych vlastnosti vodného
prostredia (mnozstvo Zeleza, pH, teplota syntézy) na StruktGru organického a anorganického
magnetoferitinu pomocou réznych komplementarnych technik a metddy rozptylu neutrénov pod
malymi uhlami. Tieto Stidie objasiiuju, do akej miery je mozné optimalizovat’ Struktiru
magnetoferitinu, pokial’ ide o koncentraciu Zeleza a $trukturalnu stabilitu. Stadia ukazala, Ze
redoxny potencidl Zeleznych faz vo vodnom prostredi magnetoferitinu otvara Siroké spektrum
moznosti v biomedicinskej, forenznej, nanotechnolégii alebo environmentalnej praxi.

Vd’aka prispdsobenej povrchovej Uprave magnetickych Castic predstavuju ich kompozity
s tekutymi kryStalmi stabilné systémy, preto sa Studuju také feronematicke zmesi, ktoré obsahuju
anizotropné zhluky mezogén-hybridizovanych nanocastic kobaltového feritu rozptylenych v
tekutom krystali réznymi experimentdlnymi metédami - magnetizacné merania, malouhlovy
rozptyl RTG Ziarenia (SAXS), resp neutrénov (SANS) a meranie kapacity. Tieto merania odhal'ujua
nemonotonne zavislosti magnetizanych kriviek a Freederickszovych prechodov v zavislosti od
koncentracie magnetickych nanocastic. Tieto experimentadlne idaje mozno vysvetlit' tvorbou
zhlukov, ktorych $truktiry boli uréené meraniami SAXS a SANS. Dalsie merania tychto
materidlov pomocou SANS sa uskutocnili pre rozne intenzity magnetického pol’a, aby sa ziskali
informécie o orientacii molekul tekutych krystalov a zhlukov magnetickych nanocastic. Ukazalo
sa, ze takéto hybridné materialy ponukaji nové moznosti pouzitia vd’aka tomu, ze je mozné vyladit’
ich vlastnosti, teda spominant citlivost’ na vonkajSie magnetické polia.

Ziskané vysledky su pripravované a priebezne publikované vo vedeckych cCasopisoch a
prezentované na domacich a medzindrodnych konferenciach v sulade so zoznamom uvedenym
nizsie (vid’ aj Obr. 3).



Obr. 3: Pocet publikacii vysledkov Specialistov zo SR ziskanych za pomoci inStrumentalnej bazy
ILL (stlpiky) a ich podiel k celkovému poctu publikacii ILL (body spojené krivkou) do roku 2021.

Ciele na rok 2022

V spojitosti s dlhodobo planovanymi pracami na modernizacii reaktora je v pripade
priaznivého postupu tychto prac napldnovany na rok 2022 len jeden kratky reaktorovy cyklus na
konci roka.

V problematike Studia plicneho surfaktantu je cielom dokoncit’ analyzu uz nameranych
experimentalnych déat a v pripade moznosti pokracovat v meraniach pre Stidium interakcii
s molekulami antivirotik v stlade so zamerom grantovo podporenych projektov rieSenych na FaF
UK.

V oblasti materidlového vyskumu termoelektrickych materidlov je cielom dokoncit
analyzu Udajov z predchadzajicich merani na spektrometri PANTHER, podporit vysledky
vypoctami DFT a MD, zmerat parametre TE nad izbovou teplotou, vyriesit' fdzové prechody
systému Ag2S/Se/Te pomocou difrakcie RTG ziarenia. Ziskané vysledky budu opublikované vo
vedeckej literatire a spracované v dizertaénej praci. Studijny pobyt vILL bude zakonéeny
v auguste 2022.

Pokrac¢ujucim cielom bude ziskat’ prehlbujuce informacie o Struktirnych efektoch v
magnetickych kvapalinach v externych magnetickych a elektrickych poliach. Okrem Standardne;j
magnetickej kvapaliny na baze magnetickych nanocastic a transformatorového oleja, bude zaujem
orientovany na hybridné nanokvapaliny pozostavajiice z dvoch disperznych faz, a to fulerénu a
nanocastic oxidov zeleza. Ciel'om bude zistit’ ich kolektivne spravanie a Struktirne usporiadanie v
dosledku posobenia elektrickych a magnetickych sil. V suvislosti s tymto cielom budu pripravené
experimentalne navrhy a Ziadosti o meraci ¢as na zariadeniach D33, D11, FIGARO.

Spolupraca bude zamerand aj na vyskum textilnych nanomateridlov. Pre celkova
charakterizadciu pripravenych modifikovanych textilnych vldken nanocasticami je potrebné
pouzitie ¢o najroznejSich experimentalnych technik. Metéda SANS bude preto pouzitd ako
doplnkova metodika k SEM, AFM a TEM pre §tudium homogenity r6znych typov a koncentracii
inkorporovanych nanocastic a ich depozicii na vlaknach v celkovom objeme pre budicu generaciu
multifunkénych textilii.



Publika¢né vystupy:

A. Publikécie vysledkov v medzinarodnych odbornych ¢asopisoch

1.

Kuéerka N., Ermakova E., Dushanov E., Kholmurodov K.T., Kurakin S., Zelinska K.,
Uhrikové D.; Cation-zwitterionic lipid interactions are governed by the lateral area per lipid.
Langmuir 37 (2021) 278-288.
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effect of magnetic collective ordering, iScience, Volume 24, Issue 12 (2021) 103493.
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Structural and Magnetic Properties of Magnetoferritin Prepared in Variable Thermal
Conditions. Molecules. 2021; 26(22):6960.

Klacsova M., Bota A., Westh P., Funari S.S., Uhrikova D., Balgavy P.: Thermodynamic and
structural study of DMPC-alkanol systems. Phys. Chem. Chem. Phys. 23 (2021) 8598 — 8606
Kralovic- Kanjakova N., Hubcik L., Bucsi A., Klacsova M., Combet S., Teixeira J., Martinez
J.C., Uhrikova D.: Calcium mediated DNA binding in non-lamellar structures formed by
DOPG/glycerol monooleate. Chem. Phys. Lipids 239 (2021) 105118: 1 —12

B. Prace vydané vo forme preprintov a v nekarentovanych ¢asopisoch

1.

Uhrikova D.: Phospholipid bilayers in model membranes and drug delivery systems: from
physics to pharmacy. Eur. Pharm. J. 68 (2021) 66 — 71, publikovana pozvana prednaska, 38.
Technologické dni, September 9-10, Bratislava

2. P. Pullmannova, E. Ermakova, N. Kucerka, V. Sommerova, A complex model of skin lipid

barrier from isolated human stratum corneum lipids. ILL experimental report.

C. Prace prezentované na roznych medzinarodnych konferenciach

1.

N. Kuéerka, E. Ermakova, E. Dushanov, K.T. Kholmurodov, S. Kurakin, K.Zelinské4, and D.
Uhrikova; Cation—zwitterionic lipid interactions are governed by the lateral area per lipid.
7th European Joint Theoretical/Experimental Meeting on Membranes, Graz, Austria, April 7-
9, 2021, (poster). Book of Abstracts p. 80

M. Klacsova, Bota A., Westh P., S.S. Funari, Uhrikova D., P. Balgavy: DMPC-CnOH
system: Thermodynamic and structural behaviours. 7th European Joint
Theoretical/Experimental Meeting on Membranes, Graz, Austria, April 7-9, 2021, (poster).
Book of Abstracts p. 54

L. Hubcik, N. Kréalovi€, Z. StaSkova, D. Uhrikova: Effect of lipopolysaccharide and
Polymyxin B on membrane fluidity of pulmonary surfactant model systems. 7th European
Joint Theoretical/Experimental Meeting on Membranes, Graz, Austria, April 7-9, 2021,
(poster). Book of Abstracts p. 93

D. Uhrikova, G. Liskayova, L. Hub¢ik, F. Devinsky, J.C. Martinez: Relevance of cubic
phases in DNA delivery. 7th European Joint Theoretical/Experimental Meeting on
Membranes, Graz, Austria, April 7-9, 2021, (poster). Book of Abstracts p. 102

N. Kralovi¢ Kanjakova, S. Combet, J. Teixeira, A. Calkovska, J.C. Martinez, D. Uhrikova:
Does meconium affect the structure of pulmonary surfactant? 7th European Joint



10.

1.

Theoretical/Experimental Meeting on Membranes, Graz, Austria, April 7-9, 2021, (poster).
Book of Abstracts p. 123

N. Kucerka: Revealing the interactions in conformational diseases modeling membranes by
neutron scattering, 4th International Summer School and Workshop "Complex and Magnetic
Soft Matter Systems: Physico-Mechanical Properties and Structure", Timisoara, Romania,
Google Meet: April 23, 2021.

D. Uhrikova, N. Kréalovi¢-Kanjakova, L. Hubcik, A. Calkovska, M. Kolomaznik, S. Combet,
J. Texeira, J.C. Martinez: Structural changes of pulmonary surfactant induced by endotoxin
and Polymyxin B: SAXS and SANS. 4th International Summer School and Workshop
"Complex and Magnetic Soft Matter Systems: Physico-Mechanical Properties and
Structure", Timisoara, Romania, Google Meet: April 23, 2021. CMSMS 2021 Book of
Abstracts, p. 56-57 (invited)

N. Kucerka: Perspectives of Neutrons in Studying the Biophysics of Membranes, 4th
Autumn School on Physics of Advanced Materials (PAMS4), Sant Feliu de Guixols, Costa
Brava, Spain, September 24-30, 2021 (invited).

N. Kucerka: Interactions in the pre-AD mimicking model membranes, 13th International
Conference on Physics of Advanced Materials (ICPAM13), Sant Feliu de Guixols, Costa
Brava, Spain, September 24-30, 2021 (plenary).

M. Karpets, M. Rajnak, D. Honecker, V. Petrenko, A. Feoktystov, M. Timko, P. Kopcansky:
Investigation of structural and magnetic changes in transformer oil based ferrofluids induced
by electric field. 725. WE-Heraeus-Seminar “Magnetic Small Angle Neutron Scattering —
from Nanoscale Magnetism to Long-Range Magnetic Structures”, Germany, 31 May - 03
June 2021 (poster, online).

M. Karpets. School HERCULES 2021 “Higher European Research Course For Users Of
Large Experimental Systems” (Grenoble, France, 22 February - 26 March, 2021) — online.
Poster: M. Karpets, M. Rajnak, P. Kopcansky, M. Timko, K. Paulovicova, I. Gapon, T.
Tropin, L. Bulavin: SANS, neutron and X ray reflectometry investigations of nanomaterials.

D. Prace prijaté resp. zaslané do medzinarodnych odbornych ¢asopisov

1.

Karpets, M.; Rajnak, M.; Petrenko, V. L.; Gapon L.; Avdeev, M. V.; Bulavin, L.; Timko, M.;
Kopcansky, P. Electric field-induced assembly of magnetic nanoparticles from dielectric
ferrofluids on planar interface. Journal of Molecular Liquids, under revision
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