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Clanek 1
Generovani vyzkumnych dat v Centrailni laboratofi RTG difrakce a Bio-SAXS

(1) Vyzkumna data v Centralni laboratofi RTG difrakce a Bio-SAXS (dale jen X-ray CF) vznikaji
za Ucelem experimentalniho studia atomarni struktury latek pomoci RTG zareni

(2) Za Ucelem vzniku dat pouziva X-ray CF dvé experimentalni metodiky:
 Difrakci RTG zareni na monokrystalech (dale jen difrakce). Difrakéni experimenty se
provadi na monokrystalovych difraktometrech
« Malouhly rozptyl RTG zareni (dale jen SAXS). SAXS experimenty se v X-ray CF provadi
pomoci SAXS kamery

(3) Primarnim zdrojem vyzkumnych dat v X-ray CF jsou detektory RTG zareni, aktualné
detektory typu HPC (zkratka z anglického nazvu Hybrid Photon Counting detector,
https://doi.org/10.1098/rsta.2018.0241)

Clanek 2
Typy HW ulozist pro vyzkumna data pouzivané v X-ray CF a jejich fyzické umisténi

(1) Framegrabber je pocita¢ (typicky primyslové PC provedeni RACK server) Fidici &innost
(=mj. i sbér vyzkumnych dat pomoci) detektoru RTG zarfeni. Frame grabbery jsou
provozovany v RTG laboratofi 115/C12.

(2) Ridici poé&itaé je pocita¢ (typicky PC kategorie workstation) ovlddajici pribéh védeckého
experimentu realizovaného s monokrystalovym difraktometrem anebo SAXS kamerou. Ridici
pocitace jsou provozovany v RTG laboratofi 115/C12.

(3) Datovy server je pocitaC (typicky vykonné PC kategorie RACK server s velkym diskovym
Glozistém RAID, Redundant Array of Independent Disks) slouzici jako dlouhodobé datové
UloZiété pro vyzkumnd data skupiny (event. vice skupin) uZivatell. Datovy server je mozné
povazovat za repozitar dle definice ¢l. 3.4 Opatreni feditele CEITECu MU 4/2020. Datovy
server X-ray CF je provozovan v serverovné CEITECu MU, mistnost C35/2S027

(4) Osobni pocitac je pocitaC (typicky PC kategorie workstation nebo notebook) pouzivany
operatory X-ray CF k analyze difrakénich nebo SAXS dat. Osobni pocitate X-ray CF jsou
provozovany v pracovné 3.13/C02

Clanek 3
UZivatelé a skupiny uzivatell X-ray CF

(1) Za uzivatelskou skupinu (dale jen UG, user group) je v tomto dokumentu oznacovana
skupina uzivateld X-ray CF s jednim spoleénym vedoucim (déle jen PI, principal
investigator).

(2) K prislusnosti do UG se uZivatel obvykle pfihlasuje pfi své registraci do Rezervacniho
systému X-ray CF uvedenim jména PI (typicky svého vedouciho, skolitele anebo
supervizora). Pravdivost prihldseni se uzivatele k UG nasledné potvrdi e-mailova
korespondence X-ray CF s PI.

(3) Jako alternativu k postupu dle 3.2 mUZe PI sestavit (a zaslat e-mailem do X-ray CF) seznam
uZivateld X-ray CF, ktefi jsou/budou &leny jim vedené UG

(4) Délka pfifazeni uZzivatele do UG je ¢asové omezena na maximalné 21 nasledujicich mésicl
(detaily viz ¢lanek 8.6)



(5) Pokud PI neprojevi explicitni nesouhlas s prodlouzenim pfislusnosti uzivatele X-ray CF ve
své UG, bude vzdy po kazdém prvnim uZivatelové difrakénim ¢i SAXS experimentu
v kalendaFnim roce doba pfisluénosti uzivatele do UG prodluZovana o dal$ich 12 mésicd.

(6) Pokud PI vedouci UG projevi explicitni nesouhlas s dalsi prislusnosti uzivatele X-ray CF ve
své UG, bude uzivatel z UG bez zbytecného odkladu vyfazen.

Clanek 4
Toky vyzkumnych dat mezi pocitaci X-ray CF a mezi X-ray CF a uzivatelem/UG

(1) Primarni vyzkumna data v X-ray CF jsou generovana fyzikalnim déjem spojenym s
prichodem fotonl RTG zafeni detektorem RTG zareni

(2) Signaly z detektoru RTG zafeni jsou framegrabberem ukladény do poéitatovych soubord,
tzv. dataframes. Dataframes je mozné povazovat za nezpracovana (=raw) vyzkumna data

(3) Dataframes jsou v prubéhu difrakéniho nebo SAXS experimentu pienadeny z framegrabberu
do fidiciho pocitace, kde je provad&na (automaticky, anebo na zdkladé pfikaz( zadavanych
operatorem X-ray CF) jejich primarni analyza.

(4) V pribé&hu difrakéniho experimentu se na fidicim pocitaéi provadi redukce difrakénich dat
(z dataframes = binarni/RAW formy do formy integralnich difrakénich intenzit = ASCII/HKL
soubory).

(5) Po ukonceni SAXS experimentu se na Fidicim pocitaci provadi redukce SAXS dat (z
dataframes = binarni/RAW formy do formy ASCII/DAT soubord)

(6) Ve$kerd data vygenerovand na fidicim pocitaci v pribé&hu difrakéniho nebo SAXS
experimentu jsou kopirovana do zvlastniho archivniho podadresafe/podadresail na
datovém serveru X-ray CF

(7) Ma-li UG zfizen vlastni repozitaF dat a udéli-li operatordm X-ray CF do tohoto repozitafe
pfistupovd prava pro zapis, mohou byt vedkerd vyzkumna data ziskdvana v prdbéhu
difrakéniho nebo SAXS experimentu s uzivatelskym vzorkem po ukonleni experimentu
kopirovana rovnéz do vlastniho repozitafe UG.

(8) Nema-li UG vlastni repozitadf dat s pristupovymi pravy pro zapis pro operatory X-ray CF,
mohou byt vedkerd vyzkumna data ziskand v pribéhu difrakéniho nebo SAXS experimentu
s uzivatelskym vzorkem po ukonceni experimentu kopirovana rovnéz do specidlniho
podadresaie datového serveru X-ray CF pfistupného uZivateldm z UG (viz i ¢ldnek 8.6)

(9) Povinnou specifikaci mista, kam maji byt nahrdvdna vyzkumna data ziskand v pribé&hu
difrakéniho nebo SAXS experimentu s uZivatelskym vzorkem (= vybé&r z variant postupl
specifikovanych ve clancich 4.6, 4.7 anebo 4.8) uZivatel obvykle provadi pfi zakladani
poZadavku na experiment v X-ray CF ve formulari Rezervacniho systému X-ray CF.

(10) Alternativou nadfazenou k postupu dle 4.9 je volba jedné z variant (= moZznosti dle &lankd
4.6, 4.7 anebo 4.8) ucinéna PI v e-mailu odeslaném do X-ray CF.

(11) Analyza redukovanych difrakénich dat (= feseni tzv. fazového problému a nasledné
tzv. zpresnovani strukturniho modelu) se provadi na osobnim pocitaci operatora X-ray CF.
(12) Informace o vysledku difrakéniho experimentu a/nebo vysledek nasledné analyzy
difrakCnich dat (= napf. tzv. predbézny strukturni model ve formé CIF, Crystallographic
Information File, https://www.iucr.org/resources/cif) zasila operator CF uzivateli e-mailem.

(13) Komunikace mezi uzivatelem, PI a operatorem X-ray CF spojenad s finalni analyzou
predbézného strukturniho modelu se vede pomoci e-mailu.

(14) Analyza redukovanych SAXS dat se provadi na osobnim pocitaci operatora X-ray CF.

(15) Informace o vysledku SAXS experimentu (= textovy soubor s redukovanymi SAXS daty)
a/nebo vysledky naslednych analyz SAXS dat (=napf. simulovand SAXS data ve formé
textovych souborl, event. strukturni modely ve formatu PDB, http://mmcif.wwpdb.org/)
zasila operator CF uZivateli e-mailem. Komunikace mezi uZivatelem, PI a operatorem X-ray
CF spojena s analyzou SAXS dat se vede pomoci e-mailu




Clanek 5
Dostupnost vyzkumnych dat a HW dlozist X-ray CF

(1) X-ray CF neumozfiuje uZivateldm X-ray CF fyzicky ptistup k HW GloZidtim svych
vyzkumnych dat

(2) Vedle pfimého pfistupu k pocitacovému HW pouzivd X-ray CF i vzdaleny pfistup k HW
Ulozistim dat pomoci LAN/WAN a protokolu TCP/IP

(3) Uloziété kategorie frame grabber (viz ¢l. 2.1) obvykle nem& ani kldvesnici, ani monitor.
Jediny moZny pFistup k souborlim na Frame grabberu je vzdaleny pfistup z fidiciho poéitade
(viz €. 2.2) pres privatni LAN sit (maska=192.168.x.x) a aplikaci Remote desktop OS
Windows spusténou na fidicim pocitaci

(4) Pro vzdaleny pFistup do poécitaéd s OS Windows pres WAN se v X-ray CF pouzivd SW
TeamViewer (https://www.teamviewer.com).

(5) Vzdaleny ptistup do datového serveru X-ray CF i pfistupova prava k souboriim na datového
serveru ulozenym jsou Fizena prostfedky OS Linux (aktualné Debian verze 4.9.0-14-amd64)

(6) Pfistup do datového serveru a do osobnich pocitaél operdtord X-ray CF je chranén
heslem/hesly.

Clanek 6
Velikosti datovych soubor(i a datové kvoty

(1) Na zadnych pocitacich provozovanych X-ray CF nejsou nastavovany zadné diskové kvoty

(2) Typicka velikost souboru obsahujiciho jeden dataframe ziskany metodikou difrakce (tj.
jednoho souboru *.rodhypix) je cca 300 kB

(3) Obvykly pocet dataframes zmérenych pfi jednom standardnim difrakénim experimentu se
pohybuje od nékolika stovek po (nizké) desitky tisic

(4) Velikost podadresafe s vyzkumnymi daty vygenerovaného na Fdicim pocitadi v pribé&hu
jednoho difrakéniho experimentu a jeho vyhodnocovani se pohybuje v intervalu od nékolika
set MB po (nizké) jednotky GB

(5)V kroku redukce dat (z formy dataframes do formy integralnich difrakcnich intenzit, viz
¢ldnek 4.4) se polet souborl s vystupy difrakéniho experimentu sniZuje cca 100x.

(6) Vystupem z Uspésné ukonceného difrakéniho experimentu po kroku redukce dat je neceld
desitka souborl o souhrnné velikosti tadu (nizkych) jednotek MB, tyto soubory operator X-
ray CF nasledné zpracovava v prib&hu analyzy difrakénich dat (viz ¢ldnek 4.9)

(7) Typicka velikost CIF souboru obsahujiciho strukturni model ziskany analyzou difrakc¢nich dat
(viz ¢lanek 4.11 a 4.12) je radu (nizkych) jednotek MB

(8) Typicka velikost souboru obsahujiciho jeden dataframe ziskany metodikou SAXS (tj.
jednoho souboru *.img) je cca 1180 kB

(9) Pocet dataframes zmérenych pfi standardnim SAXS experimentu se pohybuje od nékolika
jednotek do nékolika desitek

(10) Obvykla velikost podadresare se soubory vygenerovanymi na Fidicim pocitaci pfi jednom
SAXS experimentu se pohybuje v intervalu od nékolika jednotek po (nizké) desitky MB

(11) V kroku redukce dat (z formy dataframes do formy ASCII, resp. DAT/TXT) se souhrnna
velikost soubord obsahujicich vystupy z isp&$né& provedeného SAXS snizuje cca 25x.

(12) Vystupem z Uspésné ukonceného SAXS experimentu po kroku redukce dat (= vstup pro
nasledné analyzy SAXS dat dle ¢ldnku 4.14) je fddové nékolik jednotek textovych soubort o
souhrnné velikosti fadové desitky kB.

(13) Vystupem z analyzy redukovanych SAXS dat jsou soubory se simulovanymi SAXS daty,
popf. strukturni modely ve formatu PDB, o typické velikosti od jednotek po nizké desitky MB



Clanek 7
Doby skladovani dat na HW X-ray CF

(1) Experimentalni data odpovidajici jednomu dataframe jsou framegrabberem akumulovany
béhem tzv. expozi¢ni doby. Pro difrakéni experimenty X-ray CF se pouzivaji expozi¢ni
doby v rozsahu jednotek az desitek sekund, pro SAXS experimenty expozi¢ni doby délky
stovek aZ tisicl sekund.

(2) Doba ulozeni individudlniho dataframe na framegrabberu je Ffadu max. jednotek sekund
(=jen tak dlouho, nez je po ukonceni expozice soubor s dataframe Uspésné prenesen do
fidiciho pocitace).

(3) Experimentalni data generovand na fidicich poéita¢ich v prib&hu jednotlivych
difrak&énich/SAXS experimentd se z fidicich pocitadl programové neodstrafiuji (=nemazou
se), doba jejich skladovani je typicky limitovana jen fyzickou Zivotnosti datového nosice
(=HDD/SSD) ¢i jinych HW/SW komponent Fidiciho pocitace (=RAW aj. data jsou na Fidicim
pocitaci skladovana typicky nékolik let)

(4) Doba skladovani experimentalnich difrakénich/SAXS dat na datovém serveru neni omezena
Casové, ale velikosti disponibilniho mista na jeho diskovych ulozistich. Kapacita, resp.
velikost HW aktualné provozovaného jako repozitaf X-ray CF umoznuje skladovat kompletni
experimentalni data ziskana na instrumentaci X-ray CF pfinegjmensim 8 let.

(5) Doba skladovani vysledkl ziskanych analyzou experimentdlnich difrakénich a SAXS dat
operatory X-ray CF na osobnich pocitacich neni ¢asové nijak omezena. Na HW X-ray CF jsou
k dispozici strukturni vysledky ziskané pomoci difrak¢ni instrumentace MU pocinajic rokem
1999 a vystupy SAXS experimentd provadénych na instrumentaci CEITECu MU pocinajic
rokem 2013.

Clanek 8
Archivace a indexace dat

(1) Data ziskdvana v prubéhu difrakénich nebo SAXS experimentd jsou zapisovana do
unikatnich podadresard vytvarenych na discich fidicich poditacl

(2) Nazev difrakéniho ¢i SAXS experimentu a soucasné i nazev podadresare s daty
vzniklymi v priib&hu difrakéniho nebo SAXS experimentu slou?i jako tzv. primarni kli¢ pro
jednoznacné prifazeni experimentu a vyzkumnych dat pFi experimentu vytvorenych
k uzivateli X-ray CF, k UG a/nebo k zdéznamu s pozadavkem na experiment v Rezervacnim
systému X-ray CF.

(3) Nazvy podadresail s vysledky experiment( X-ray CF maji povinnou strukturu tvaru:
RokZahajeniExperimentu-MésicZahdjeniExperimentu-DenZahajeniExperimentu-
JménoUzivatele-NazevVzorkuPouzityUzZivatelemVRezervaénimSystému

(4) Podadresare s daty s ndzvem specifikovanym v ¢lanku 8.3 jsou archivovany na datovém
serveru X-ray CF, eventualné i na jinych repozitarich (viz i ¢lanky 4.6-4.8).

(5) Vysledky difrakénich nebo SAXS experimentl budou kopirovany/archivovany tak, jak
rozhodne uzivatel (event. PI fidici jeho UG ) pfi zadavani pozadavku na experiment v X-ray
CF (viz i ¢lanky 4.6-4.10).

(6) Nema-li UG vlastni repozitdf, mlze byt uZivateli z takové UG vytvoren specidlni Ucet na
datovém serveru X-ray CF umoznujici pfistup do podadresare dle c¢lanku 4.8. Primarni
platnost uzivatelského Uctu na datovém serveru X-ray CF bude nastavena do 30.9. roku
nasledujiciho po roce vytvofeni tohoto G&tu, a miZe byt kazdoroéné& prodluzovéna dle
postupu uvedeného v ¢lanku 3.5

Clanek 9
Mazani dat

(1) Vznik i zanik soubortd s dataframes na framegrabberu pIné kontroluje SW fidiciho pocitace



(2) Experimentalni data ukladana na fidicim pocitaCi se programové nemazou, limitaci jejich
dostupnosti na fidicim pocitaci je jen Zivotnost HW tohoto poditace.

(3) Experimentalni data ukladana na dataserveru se programové nemazou, limitaci pro jejich
dostupnost na diskovém ulozisti (resp. jejich smazani z neJ) je jen dostatecné velké prazdné
misto pro vysledky novych difrak¢nich a SAXS experlmentu

(4) Vysledky analyz difrakénich a SAXS experimentl uklddané na osobnich pocitatich operatord
X-ray CF se nikdy nemazou

Clanek 10
Zachazeni s citlivymi daty

(1) X-ray CF neshromazduje zadna citliva data ani o svych uzivatelich, ani o vzorcich v X-ray CF
studovanych
(2) PFi praci instrumentace X-ray CF nevznikaji zadna citliva data

Clanek 11
Zodpovédné osoby a jimi spravovany HW/SW

(1) HW a SW pro difrakéni metodiky: Jaromir Marek
(2) HW a SW pro SAXS metodiky: Tomas Klumpler
(3) Datovy server X-ray CF: Marek Necas



