25. kongres Mezindarodni krystalografické unie (International Union of Crystallography
IUCr) v Praze.
Hybridni kongres v dobé pandemie, srpen 2021

V poloviné srpna se v Kongresovém centru Praha uskutecénil hybridni kongres Mezinarodni
krystalografické unie — International Union of Crystallography (IUCr).

Krystalografie a kongres

Moderni krystalografie je obor zabyvajici se strukturou latek vatomové az nanometrické skale,
primarné krystalovou strukturou a usporadanim atom( v latkach. Zaroven se vénuje také
studiu souvislosti struktury s vlastnostmi latek a metodam jejiho urcovani, napf. pomoci
rozptylu rentgenového (rtg) zareni, neutronll a elektronli. To zahrnuje i experimenty na
velkych infrastrukturdch jakymi jsou synchrotrony, neutronové zdroje a dalsi, coz je spojené s
vyvojem a vyrobou ndakladnych a unikatnich zafizeni. Jedna se o typicky interdisciplindrni obor
sahajici od biologie — struktury biologickych makromolekuldrnich latek, pfes chemii — napf.
vyvoj léciv, chemické reakce azZ k fyzice a vyvoji novych materialQ. Krystalografie a pfislusné
techniky nachazeji uplatnéni i pfi studiu nerostnych surovin (mineralogie), ale také v uméni
(symetrie, analyza uméleckych dél).

Obor vice nez 70 let zastreSuje IUCr a jeji regiondlni organizace. IUCr porada své
kongresy spojené s valnym shromazdénim jednou za tfi roky. V mezidobi se konaji kongresy
regionalnich organizaci. V Ceské republice je nyni pFislusnou organizaci Krystalograficka
spole¢nost (KS), kterd se souhlasem slovenské strany vystupuje navenek jako Ceska a
Slovenska. Registrovana je v CR. Vzhledem k $iroké interdisciplinarité oboru, ktery cely
neobsahne Zadnd jednotliva instituce (Ustav, univerzita), se snahy o ziskani prestizniho
kongresu do Prahy ujala pravé KS a po nékolika pokusech se nakonec v roce 2014 v Montrealu
podafilo ziskat jubilejni 25. kongres v soutézi s Pafizi na rok 2020. O tom rozhodlo vic nez 80
delegatli valného shromazdéni IUCr.

Historie Krystalografické spolecnosti i jejich predchldcl je velmi tésné spojena se
skupinou rtg difrakce na MFF UK a to zejména od doby pusobeni prof. Vaclava Valvody.
V soucasnosti se tedy jedna o Katedru fyziky kondenzovanych latek, Oddéleni strukturni
analyzy.

Peripetie kongresu

V roce 2014 jsme tedy oslavovali vitézstvi, ale tehdy jsme vibec netusili, co jsme vlastné
vyhrali. Pfipravy zacaly dobre, hned po 24. kongresu v Hyderabadu v roce 2017. Béhem let
2017-18 byl sestaven mezinarodni programovy vybor Citajici 35 osob, pfevaziné zastupcl 22
odbornych komisi IUCr. Tento vybor se seSel v Praze ve dnech 14.-16.5.2019. Pfi této
prilezitosti byl zorganizovan workshop snazvem ,Current Trends and Future of
Crystallography”, kde zastupci vSech komisi prezentovali sou¢asné problémy, moderni trendy
i vyznamné vysledky z pfislusnych oblasti. Béhem nasledujiciho, velmi efektivniho,
dvoudenniho jednani byla sestavena celd kostra programu kongresu zahrnujici 3 plenarni
predndsky, 35 keynote predndsek, vice nez 100 standardnich mikrosympozii a nékolik
specidlnich sekci. V ndasledujicich mésicich pak byl program finalizovan. Vzidy dva pfedsedajici
sekci méli za ukol pozvat do sekce dva prednasejici pro pulhodinové prednasky s tim, ze dalsi
Ctyri vyberou z pfihlasenych abstrakt(. V inoru 2020 byl tento program prakticky kompletni.



Pak ovSem nastoupila prvni vina pandemie a v pllce bfezna na mimoradném online jednani
vykonného vyboru IUCr bylo rozhodnuto o odkladu kongresu na srpen 2021. V obsazeném
kalendafi Kongresového centra Praha (KCP) byl volny pouze tyden od 13.8.2021. Pfipraveny
program by zafixovan a vSichni jsme s napétim sledovali vyvoj pandemie ve svété. Ten bohuzel
nevypadal vibec dobre. V lednu 2021 jsme po kratké diskusi dosli k zavéru, Ze prostor pro
dalsi odklad kongresu z nékolika zasadnich divod( jiz neni mozny a je nutné ho néjakym
zplUsobem usporadat. MoZnost usporadani klasického prezencéniho kongresu se jevila velmi
nepravdépodobnou a nejjednodussi cestou jisté bylo udélat kongres Cisté virtudlni. Jenze o
kongres jsme kvili tomu urcité neusilovali a také nemalé mnozstvi lidi se do Prahy velmi tésilo.
Jedinou mozZnosti bylo tedy nechat otevienou moznost hybridniho kongresu s kombinaci
realné a distancni ucasti. Za¢atkem unora jsme v KCP shlédli demonstraci prezentacniho
systému gCon prazské firmy T.R.l., ktery v podstaté nezdvisi na tom, kde jsou predsedajici Ci
prednasejici. To nas presvédcilo, Zze hybrid mozny je a predevsim, Ze rozhodnuti o formé Ize
ucinit relativné pozdé. To ovsem vyzadovalo maximalni flexibilitu vSech stran, zejména KCP.
V té dobé bylo zfejmé, ze pred ¢ervnem nebude mozné toto rozhodnuti udélat prosté proto,
Ze nikdo nic nebude védét. Nasledovala komunikace se vSemi predsedajicimi a zvanymi
pfednasejicimi, tedy skoro 500 osobami s otazkou na jejich Ucast — dle moznosti redlnou ¢i
virtudlni. U¢ast zrusilo méné ne? 10 procent z nich. Byla oteviena registrace pro virtudlni Gcast
s moznosti upgradu na realnou a stdle jsme sledovali vyvoj covidovych Cisel. Situace ve druhé
pllce kvétna se zdala optimisticka, byly zvefejnény ocekdvané podminky pro hromadné akce
v lété, dle opakovanych prizkumud mezi predregistrovanymi se zdalo, Ze do Prahy muZe dorazit
700-800 lidi. BE€hem cervna byl optimalizovan a kompletovan program prednasek. Otevreli
jsme redlnou registraci. Koronavirus se oviem nevzdaval, nasadil deltu a opét uzemnil nase
nadéje. Nicméné cesta zpét uz nebyla. Posledni tydny pred kongresem byly zna¢né hektické.
V podstaté to, co se obvykle pfipravuje 3-4 mésice jsme délali - 3-4 tydny. Vystavovatelé chtéli
védeét, kolik lidi pfijede realné, my ovsem také, stejné jako Ucastnici. Barvy zemi na covidové
mapé se ménily. Virus byl, zda se, schopen rozliSovat i ob&anstvi, kdy jiné podminky platily pro
obcéany EU Zijici v Anglii a jiné pro Angli¢any. Ti sem prosté nemohli. Sidlo IUCr je bohuzel
pritom pravé tam. Nejistota byla enormni.

Hybridni kongres

Nakonec se ovsem kongres uskutecnil v podstaté tak, jak byl planovan. Hybridné a ve velmi
prijemné atmosfére, a to i pro online Ucastniky, jak vyplyva z ohlast nize, vesmés kladnych.
Podafilo se sestavit velmi kvalitni program. V tom je moznost online Ucasti velice pozitivnim
faktorem, protoZe pro zvané to muze byt neporovnatelné jednodussi. Jen malo oslovenych
odmitlo. Celkovy pocet registrovanych dosahl 1700 a z toho méné nez tretina dorazila do
Prahy, docela ¢asto na kratsi dobu s tim, Ze zbytku kongresu se Ucastnila online. Vzhledem
k restrikcim bylo nejvice zahrani¢nich Ucastnikd z Polska a Némecka, ale pfijeli i Ucastnici

z Francie, Spanélska, Svédska, Danska, Finska, Chorvatska, Italie, Rakouska, USA a dalgich
zemi.

Program
Program sestdval ze tfi plenarnich prednasek, péti predndsek spojenych s udélenim cen, 35

keynote prednasek, 103 standardnich sekci, sedmi specidlnich mikrosympozii, softwarové
sekce —vidy 9 sekci paralelné, 55 posterovych sekci a nékolika komercnich prezentaci. Celkem



bylo na kongresu predneseno 624 predndsek a predstaveno vice nez 500 posterovych
prezentaci.

Letos byly navic zafazeny i dvé sekce vénované strukturni biologii koronaviru a
metodam boje s pandemii. V oblasti biologie dominovaly prispévky strukturni biologie
enzym, ale vyraznd byla i bioinformatika. S biokrystalografii byly spojeny i dvé prednasky
nové ceny otce a syna Braggovych pro mladé védce — jedna vénovana vakciné proti malarii
(Jean-Philippe Julien, Kanada), druha proti Covid-19 (James Fraser, USA) a vlastné i jedna
plenarni predndska souvisejici s pficinami Alzheimerovy choroby (David Eisenberg, USA).
Hlavni — Ewaldova — cena a dalsi plenarni pfednaska byly spojeny s daty a krystalografickymi
databazemi. Ewaldova cena byla udélena Olze Kennardové (Velkda Britdnie) za vyvoj
Cambridgeské strukturni databdze organickych latek a prvni plenarni prednaska Heleny
Bermanové (USA) byla zase pfevainé vénovana proteinové databazi PDB.

Vyznamnym tématem celého kongresu byla tzv. elektronova krystalografie, tj. studium
struktur pomoci elektronové difrakce, které bylo vénovdno hned nékolik sekci a do Prahy
dorazilo i relativné hodné odbornik(i z této oblasti i proto, Ze nejvétsi doprovodnou skolou
byla pravé skola o elektronové krystalografii, z vétsi ¢asti online, které se Ucastnilo skoro 200
lidi. V této oblasti se udéluje tzv. Gjonnesova cena, o kterou se podélili Sven Hovmoller
(Svédsko) a Ute Kolb (Némecko) a patfila k nim i keynote prednaska Lukase Palatina z FZU
AVCR v Praze.

Dal$im vyraznym tématem je tzv. kvantova krystalografie, vénujici se napf. studiu
nabojovych hustot. | z této oblasti dorazila do Prahy fada pfednich odbornikd. Tématu bylo
vénovano nékolik sekci a keynote predndasek.

V materidlové oblasti dominovaly materidly pouZivané pro ukladani energie, které se
dnes ¢asto studuji in-situ (napf. i NMR, plenarni pfednaska Clare Grey, velmi obsazené sekce)
nanomateridly, magnetické materidly. Velké mnozstvi pfispévkl bylo pfihlaseno do sekce
komplexnich struktur mineralll a anorganickych material( i do sekce fazovych prechodu
v komplexnich materidlech. Celkem necekané byla hodné obsazena sekce neusporadanych
materialQ. | pres relativné mensi reklamu kongresu v tzv. chemické krystalografii bylo nejvice
Ucastnikd pravé ztéto oblasti — materidly dllezité pro farmaceuticky pridmysl, metalo-
organické materidly (MOF), katalyza. Dvé sekce byly rovnéz vénovany aplikaci krystalografie
pfi analyze uméleckych dél. Rada sekci a keynote prednasek pak technikdm jako
neutronovému rozptylu, malouhlovému rozptylu, synchrotronovému zareni, XAFS atd.

Jak fungoval hybridni kongres

Vsechny prezentace byly spoustény zlokalnich serverl (detaily viz téz www.tri.cz) a
predndsejici byli Zadani, aby do systému nahrali své prezentace (pptx, pdf) s predstihem, coz
ne vsichni dodrZovali a zplsobovali pak, zejména v zacatku kongresu, infarktové stavy
technikim. Prezentace prosly technickou kontrolou, aby byl zajistén jejich hladky prabéh.
Pokud byli pfednasejici béhem své predndsky pripojeni online, méli potom plnou kontrolu nad
prezentaci a pohyb mysi (ukazovatka) byl téZ prendsen. Vzdaleni divaci méli moznost psat
dotazy do listu ,,Questions”. Tyto dotazy byly viditelné pro vSechny, zejména pro predsedajici,
ktefi v diskusi pak z téchto dotaz(i vybirali. Pokud se na dotaz nedostalo, mohli je a stale
mohou prednasejici zodpovidat v ¢asti ,Discussion”. Jako novinka byla zarfazena i moznost
vzdalenych Zivych vstupll do diskuse po Zadosti indikované ikonkou ,zvednuti ruky”. Vstup
povolovali predsedajici a pro tazatele byla pred tim poskytnuta mozZnost rychlotestu jejich
mikrofonu a kamery.


http://www.tri.cz/

Nékolik malo prednasejicich dalo prednost mozZnosti nahrani kompletni prezentace
jako videa ve formatu mp4. A to zejména v pfipadé nevhodnych ¢asovych posunl (napf.
zapadni pobreZi USA, Austrélie). Casto ale tito prednasejici byli k dispozici pro diskusi. Soubory
prezentaci zastaly pro navstévniky nedostupné, ale kazdy autor mél moznost nahrat do slozky
,Documents” soubory bez omezeni formatu a tyto soubory jsou dostupné ke stazeni. BEhem
kongresu se vyskytly vSechny moiné kombinace lokalizace prednasejicich, dvou
predsedajicich i tazatel( a vzdy vse fungovalo velmi dobre.
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This talk will underscore the importance of developing fast Quantum Crystallographic (QCr) [1] approaches to accurately calculate the electric fields
and their associated electrostatic potentials of large molecules such as proteins. Crystallographic structures of ATP synthase from five species have
been used to calculate (approximately) and compare their intrinsic electrostatic potentials and fields [2-4]. Striking consistent patterns (and
differences) in the topographies of these scalar and vector fields are uncovered across the five studied ATP synthases [2]. The role of these fields in
the biological function of ATP synthase will be discussed within the context of Mitchell’'s chemisomotic theory. Our calculations suggest that, due to
the intrinsic field of ATP synthase itself, the standard equation of chemiosmotic must be augmented by including a term that accounts for the

Strdnka jedné predndsky — Info: abstrakt, Videorecord — zdznam predndsky, Documents — dokumenty ke staZeni,
Video — video poskytnuté autorem ke staZeni, Discussions — aktivni po celou dobu existence strdanky, Questions —
otdzky, aktivni jen béhem predndsky a diskuse.

VSechny postery jsou k dispozici po celou dobu k ndhledu i stazeni. Bylo moZzné nahrat i
prezentace pptx Ci pdf nebo i videa mp4, podle uvazeni autor(i. Novinkou v systému byly
virtudlni mistnosti ke kazdému posteru, samoziejmé v omezeném ¢ase dané sekce. Limit pro
jednu mistnost byl 25 osob a fungovaly podobné jako napf. Zoom i s moznosti sdilené
obrazovky. V hybridnim modu bylo nezbytné casové oddélit tyto virtualni mistnosti od
redlnych posterovych sekci. Kromé papirovych posteri byly k dispozici také elektronické
posterové tabule s moZnosti vyhledavani a zobrazovani detaild.
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Stranka posteru — Autor poskytl vice stranek a navic dokumenty. Virtudlni mistnost byla dostupnd pouze béhem
prislusné sekce

Veskeré materidly kongresu — videozdznamy predndsek, postery a dalsi zaznamy
(schlze, koncerty) jsou nyni ke zhlédnuti vSem registrovanym Uucastnikiim az do konce
listopadu (www.iucr25.org, iucr.gcon.me)

Vsechny ohlasy jak lokalnich, tak i vzdalenych ucéastnikd svédci o tom, Ze kongres se
vydafil snad po vSech strankach a predcil i ocekavani, kdy rada ucastnikl byla k hybridni formé
skepticka. Dokonce nékteré naznacuji, Ze by se mohl stat i uréitym vzorem téchto akci. Je to
zasluhou vSech zucastnénych. Na vyborném dojmu online Ucastnikl ma jisté zdsadni podil
firma T.R.l., jejich systém gCon a zodpovédny profesionalni pfistup. Zejména zpUsob jejich
streamovani se zabéry prednasejicich, predsedajicich, tazatel( ¢i salG ucinil z kongresu
opravdu Zivou akci. Nemalo lidi si vychutnalo i pfendsené koncerty. Prosté vzdaleni ucastnici
byli zcela vtazeni do déje a ocenili vrcholnou profesionalitu. NiZe jsou obrazovky zachycené
z videi.
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Hydrogens

Hydrogens scatter relatively more in electrons than in x-rays.
Despite of that for a long time difficult to see.

Scattered mentions in literature before 2017 (Vainshtein et al., Palatinus et al., Rodriguez et al.)

The possibility demonstrated and analyzed in detail in 2017 by Palatinus et al. (2017)

Luka'§ Palatinus Now almost routine, although not always guaranteed.

Typickd obrazovka predndsky

25th Congress of the International Union of Crystallography

Vzddleny predndsejici, mistni posluchaci

x-rays electrons
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Vzddleny pfedsedajici, pfedndsejici, mistni posluchadi a tazatelka.

Vzddleni predsedajici, predndsejici, mistni posluchaci.
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> 29:32/30:39

Vzddleny predsedajici, mistni predndsejici (z USA).
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Vzddleny predsedajici, predndsejici, mistni predsedajici.
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Vzddleny predndsejici, dva mistni predsedajici.

25th Congress of the International Union of Crystallography
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Vzdaleny a mistni predsedajici. Pfednasejici byl na misté.

Pomérné dlouha absence realnych akci se projevila i v tom, jak vSe pozitivné vnimali uéastnici
na misté, ktefi si to uzivali, i v pFistupu KCP a cateringové firmy Zatisi. VSichni délali maximum
pro uspéch akce a na vysledku se to pozitivné projevilo. Samoziejmé nelze zapomenout na ty,
ktefi se vyrazné podileli na organizaci — Milan Dopita a dalsi pracovnici a studenti KFKL,
kolegové z UOCHB AV CR (Pavlina Reza€ova, predsedkyné organizaéniho vyboru), P¥F JU (lvana
Kutd Smatanova, predsedkyné programového vyboru), z Biotechnologického tstavu AV CR a
v neposledni radé spole¢nost Auletris (vedena Martinem Halounem) www.auletris.com. Velmi



http://www.auletris.com/

se osveédcil registracni systém Conftool (https://www.conftool.net/) i prezentacni systém
gCon od T.R.I.

Kromé védeckého programu probéhly i doprovodné akce — vylety lodi po Vitavé, velere
s koncertem v Narodnim domé na Vinohradech a vlakovy vylet do plzernského pivovaru.

Vice na www.iucr25.org.
NiZe nékolik ohlasu.

Radek KuZel, predseda IUCr 25

P 2631711342

Z koncertu Dvorakova kvarteta


https://www.conftool.net/
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Cast ucastnik( po zavérecném ceremonialu.



Ohlasy

Dear Radek

Well now! The organization of the Congress was fantastic and everything including the remote presentations
and interactions were perfect. | congratulate you and your team in achieving the seemingly impossible. This
Congress will surely go down in everyone’s memory as a very special success. | am lost in admiration for what
you have been able to do.

Kind regards

Mike

Dear Radek, Pavlina, Ivana, and all Czech Friends,

What you have done with the 2020/21 IUCr Congress organization is beyond description. | am writing to
express my highest appreciation and congratulations to you and your teams: you have overcome the
impossible and organized an amazingly successful IUCr Congress. The organization was flawless but also the
scientific content was magnificent. From my point of view (a very active on-line participant) everything worked
perfectly; and the quality of the virtual environment was breathtaking.

A quantum leap in the mastery of IUCr congress organization.

With my all best wishes,

Mariusz

Dear Radek,

Please allow me to hearty congratulate you and also your team for the organization of the wonderful IUCr
Congress. You did an excellent job and organized a great conference.

As an on-line attendee | could fully enjoy the meeting. It is a huge advantage that the lectures will be available
on-line for three more months. As you said in your closing remark, it is the start of a new era. | believe that the
in person meetings are very important but from now on hybrid conferences and archiving the conference events

are recognized and will be followed.

I both liked the lecturer and the chair functions of the gcon platform. The poster session was the best | have ever
experienced.

All best wishes,

Petra

Dear Radek,

the congress is almost at the end. Since | will not be able to do this in person, let me send you my biggest and
warmest congratulations for what you have achieved, it has been a splendid congress with an excellent
program and a perfect organization. You and your colleagues have been fantastic.

Thank you so much for allowing us to gather in this novel mode, but with really common and joint spirits.

Alessia




Dear Radek and Ivana,

I had to leave the Congress early to join my family for a vacation. | just wanted to let you know that | think you
have done a fantastic job organizing the Congress, especially under these difficult circumstances. Everything
was great at all levels of organization, and | think the scientific quality of the meeting was very high.

I have heard similar opinions from many other people. | think the Congress was definitely a success. Thank you
for all you work!

With best wishes,
Marcin

Dear Radek, Ivana, Pavlina, and Martin,

Congratulations on successfully hosting such a wonderful congress. None could have managed the COVID
situation better than you did. The content was top quality, and the opportunities to connect with colleagues
were many. | spent the whole morning today working through continuing research-related email conversations
started during the congress. I'll still look forward to watching recordings of some presentations that | missed.
Your hybrid meeting platform will be a benchmark for future congresses.

Thank you for so many years of effort to strengthen the union and to make Prague 2020 a great experience.

| wish you a speedy recovery from the long weeks of fatigue!

Branton

Dear Radek,

I would like to thank you and all the organizers for an unforgettable congress.

Every IUCr congress stays in my mind as an inspiring and engaging experience from a scientific point of view.
This time | would say that, looking at you and at your team, | learned from your example how it is possible to
face unpredictable events and challenge them by exploring new paths without losing your smile and kindness.
As a chair of a session | would like to acknowledge your support in all the phases of the difficult task of
assembling the program and the support of the technical team during the session..

This IUCr congress was a remarkable event for me as a scientist and more important as a human being. |
enjoyed every moment!

Grazie di cuore.

Consiglia

Dear Radek,

It was an amazing Congress and the job you and your teams (all of them) did is unprecedented!

We all enjoyed Prague Congress even we were not there. You proved that it is possible to "do" a big, hybrid
meeting, many others before you tried and failed. You, "The Prague" showed a new way.

Frankly | prefer old way - but this IS the way of the future.

Hanna



