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Struény piehled ¢innosti v roce 2002

V roce 2002 byla Krystalograficka spole¢nost potadatelem
¢i spoluporadatelem celkem 4 tradi¢nich Rozhovord, ko-
lokvia Experimentalni metody v rtg a neutronové struktur-
ni analyze, 1. Setkani strukturnich biologti a 12. Regionalni
konference o praskové difrakci v Liptovském Mikulasi.

Rozhovory, konference

V ramci “Rozhovoru o aktualnich otazkach v rtg strukturni
analyze” se konaly nasledujici seminafe:

254. ROZHOVORY

Fakulta chemickej a potravinarskej technologie, Radlin-
ského 9, Bratislava, 6. 2.

Stav a perspektivy vyucby kryStalografie na vysokych
skolach

Prednasky: ptehledy vyuky krystalografie na rdznych
Skolach,

D. Barancok (FEI STU, Bratislava), A. Buchal (FSI VUT
Brno), L. Caplovi¢ (MtF STU Trnava), J. Cerndk (PF
UPJS, Kosice), P. Fejdi (Prir.F. UK, Bratislava), J. Fiala
(Zapadoceska univerzita, Plzen), N. Ganev (FJFI UK,
Praha), J. Kameniéek (PfF UP, Olomouc ), V. Kavecansky
(Ustav experimentélnej fyziky SAV, Kogice), M. Koman
(FCHPT STU, Bratislava), R. Kuzel (MFF UK, Praha), J.
Marek (PfF MU, Brno), F. Pavel¢ik (Prir.F UK, Bratis-
lava), S. Durovi¢ (Ustav anorganickej chémie SAV,
Bratislava)

Viz zprava v tomto Cisle.

Organizace: M. Koman

255. ROZHOVORY

ZapadocCeska univerzita v Plzni, 24. 10.

Prednasky

P. Zuna: InZenyrska akademie CR, J. Rosenberg: Nové
technologie — Vyzkumné centrum v Zapadoceském regi-
onu, J. Fiala: Materialy a jejich degradace na Vyzkumném
centru — Nové technologie, J. Hubka: Rtg analyticka
technika Bruker AXS, D. Simek, R. Kuzel, J. Kub, F.

Kunc: Rtg strukturni studium texturovanych tenkych
vrstev pomoci mapovani reciprokého prostoru. A. Buchal,

R. Foret: Hodnoceni strukturni stability zaruvzdornych
oceli z rozsireni profilu rtg difrakci. E. Bekker: Scanning
Electron Microscope Quanta 200 FEI for Applications in
Materials Science and Engineering. J. Marek, M. Kolega:
Srovnavaci méfeni textur na FJFI CVUT a na NTC ZCU.
P. Sutta: Mikrostruktura napradenych vrstev oxidu ytria s
riiznym obsahem kysliku. R. Cerstvy: Laboratof rentge-
nové difrakce Katedry fyziky ZCU a jeji modernizace.
J. Kasl, P. Zuna, J. Fiala: Reverzni procesy pfi rekrystaliza-
ci

(prispevky v tomto cisle)

Exkurze do novych laboratofi Vyzkumného centra — Nové
technologie.

Organizace. J. Fiala

256. ROZHOVORY

Ustav makromolekularni chemie AV CR, Praha, 25. 11.
Inhibition of Serine and Aspartic Proteases

Prednasky:

J. Hasek: Complex Study of HIV proteases, M. Jaskolski:
Atomic Resolution Structures of Trypsin Inhibitors, G.
Bujacz, N. Ziolkowska: Structural investigation of HIV-1
protease inhibitors, J. Brynda: High Resolution Structure
of HIV1 Protease — Inhibitor Complex, T. Skalova: Struc-
tural and Energy Comparison of Ethyleneamine Inhibitor
Binding to the Wild and Mutant HIV Proteases, K. Zim-
mermann: Soft Block Constraints in Energy Minimization
— HIV protease experiments, E. Buchtelova: Product of
Autoproteolytic Cleavage Found in the Active Site of HIV
Protease by X-ray Crystallography, K. Huml: Computer
Model of DNA B - poly(L-lysine) Interaction.

(abstrakty v tomto cisle)

Organizace: J. Hasek

257. ROZHOVORY

Materidlovo-technologické fakulta Trnava, 3. 12.
Prednasky:

K. Wetzig: Application on Analytical Electron Microscopy
in Materials Research. I. Hrivndk: M-A (martenzit-aus-
tenit) komponent v konstrukénych oceliach. M. Caplo-
vicova: Vyuzitie difrakcie konvergentného elektronového
luca v krystalografii. M. Ozvold: Kovové multivrstvy pre
spinovu elektroniku. M. Domankova: EELS spektroskopia
a jej aplikacia pri materialovej analyze CN ultratenkych
vrstiev. T. Kunikova: Princip a pouzitie difrakcie spéatne
odrazenych elektronov. S. Jurecka: Studium mikrostruk-

tary praskového CaCO3 Rietveldovou metodou. L. Caplo-
vi¢: Struktura a vlastnosti elektrografitu.

Exkurze do laboratofi

Organizace: L. Caplovi¢
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Kolokvium - Experimentalni metody v rtg a
neutronové strukturni analyze
Ostravice, 17. - 21. 6.

Tradi¢ni kolokvium s kursovnim charakterem. Soucasny
stav experimentalnich technik ve strukturni analyze, jejich
uziti a moznosti pro ziskani informaci o atomové struktuie
materialll v biologii, chemii, fyzice i mineralogii.

Hlavni témata: zdroje, detektory, monochromatory, pras-
kova difrakce - ptiprava vzorku, difraktometrie, topografie
polykrystalickych materialii, tenzometrie, textury, kvanti-
tativni fazova analyza; monokrystalova difrakce - filmové
metody, difraktometrie; krystalizace proteint, kryo-
krystalografie, proteinova difraktometrie, rozptyl neut-
rond, malothlovy rozptyl, vicekrystalova difraktometrie,
difuzni rozptyl, struktura povrchti a tenkych vrstev,
difrakce za vysokych tlakt, vysokych a nizkych teplot, rtg
holografie, magnetické struktury, modulované struktury,
nabojové hustoty.

Hlavni predndsejici: J. Bradler (FzZU AVCR, Praha), J.
Kulda (ILL, Grenoble, Francie), N. Ganev (FJFI CVUT,
Praha), J. Marek (PiF MU, Brno), J. Hybler (FzU AVCR,
Praha), M. Dusek (FzU AVCR, Praha), R. Kuzel (MFF
UK, Praha), Z. Weiss (VSB Ostrava), J. Fiala (SKODA
vyzkum, Plzeir), J. Marek (FJFI CVUT, Praha), P. Luk4s
(UJF AVCR, Rez u Prahy), P. Strunz (UJF AVCR, Rez u
Prahy), M. Steinhart (Univerzita Pardubice, UMCH AV
CR, Praha), V. Holy (PfF MU Brno), J. Kub (FzU AVCR,
Praha), J. Hrdy (FzZU AVCR, Praha), M. Polcarova (FzU
AVCR, Praha), Z. Sourek (FzU AVCR, Praha), . Kuta
Smatanova (UFB JCU Ceské Budgjovice), P. Rezacova
(UMG AVCR, Praha), J. Brynda (UMG AVCR), J. Hasek
(UMCH AVCR, Praha), E. Buchtelova (UMCH AVCR,
Praha), M. Slouf (UMCH AVCR, Praha), K. Proke§ (MFF
UK, Praha), M. Dusek (FzU AVCR, Praha), D. Rafaja
(MFF UK, Praha), Z. Bochni¢ek (PfF MU Brno), A.
Buchal (VUT Brno), M. Dopita (MFF UK Praha)

WWW stranky http://www.xray.cz/xray/csca/kol2002/
(v€etné konferenénich fotografii)

Pocet ucastniki: 92
Organizace: R. Kuzel, J. Hasek, Z. Weiss, L. DobiaSova

Vsechny abstrakty jsou publikovany v Materials Structure
v. 9, number 1a (http://www .xray.cz/ms/bul2001-2a.htm).

Casti také v ¢isle 1 a v tomto cisle.

11. Regionalni konference o praskové difrakei
- RPDK-2002

Vojenska akadémia Liptovsky Mikulas, 18. 9. - 20. 9.
Prednasky:

M. Cerfiansky: Difraktometrické uréenie hustoty disloka-
cii v ocelovych vzorkach, L. Caplovi¢: Zmeny fazového
zlozenia v procese pripravy konstrukénej keramiky, M.

Kolega: Rtg. tenzometrie laserové zpevnéné oceli 12050,
R. Kuzel: Studium submikrokrystalickych latek pomoci

praskové difrakce a méfenim difuzniho rozptylu v proslé
ving, V. Langer: Stanoveni symetrie epitaxialnich tenkych
vrstev T1-2201, M. Dopita: Difrakéni studium tenkych
vrstev AIN, J. Fiala: Hodnoceni korosni odolnosti pomoci
rtg. difrakce, D. Havlicek: Mineralogické slozeni tuhé
frakce aerosolu na MileSovce a jeho srovnani s vyskovymi
profily z Kopist u Mostu a Dlouhé Louky u Litvinova,
D. Simek: Méfeni a fitovani map reciprokého prostoru,
V. Jorik: Aktudlne vysledky z charakterizacie heterogén-
nych katalyzatorov praskovou difrakciou, O. Pritula:
Kvantitativna analyza zmesi cistych faz Portlandského
cementu. M. Lukacova: Magnetizmus a Struktira vybra-
nych molekularnych magnetov, F. Glatt: Iontova nitridace
austenitickych oceli, P. Sedlak: Eperimentalni studium
zbytkovych deformaci ve vzorcich oceli, J. Marek: Textury
tenkych polykrystalickych vrstev MgO chemicky nane-
senych na rovinnou podlozku, M. Cernik: Vplyv lisovania
na texturu ocelovych plechov, J. Bednar¢ik: Phase forma-
tion and properties of machanically alloyed CoFe, S.
Juretka: Stidium vyvoja mikrostruktiry praskového
CaCOj; pri mleti vo vibraénom mlyne.

Pocet ucastnikt:

Nova konferen¢ni domovska stranka:
http://www.saske.sk/RPDK/ s konferen¢nimi fotografiemi
Organizace:

V. Kavecansky, P. Sutta, L. Smréok, V. Jorik, R. Kuzel

Krystalografickd spolonos , Ustav experimentalnej
fyziky SAV, Kosice, Katedra anorganickej chémie, CHTF,
STU, Ustav anorganickej chémie SAV, Bratislava, Vojen-
ska akadémia Liptovsky Mikulds, Jednota slovenskych
matematikov a fyzikov

1. Setkani strukturnich biologt
Ustav fyzikélni biologie, Nové Hrady, 14 - 16. 3.

Prednasky: J. Sedlacek: Protein Crystallography at the De-
partment of Gene Manipulations of Inst. Molecular Genet-
ics I, J. Brynda: Protein Crystallography at the Department
of Gene Manipulations of Inst. Molecular Genetics II, 1.
Barak: Differentiation and cell division in Bacillus sub-
titlis: Genetic and structural studies of proteins involved, P.
Flecker: Molecular recognition and misrecognition in com-
plex molecular systems, L. Janda: Preparation of the actin
binding domain of plectin for crystallization, T.
Kubicarova: Structural biology of telomeres, R. Hrabal:
NMR structural study of proteins from Mason-Pfizer mon-
key virus, P. Padrta: Structure Refinement of Nucleic
Acids Using Very Small Residual Dipolar Couplings, M.
Munzarova: A Quantum Chemical Study of the Struc-
ture-NMR Relationships in Nucleic Acids: Spin-Spin Cou-
pling Constants across the Glycosidic bond vs. Glycosidic
Torsion Angle, E. Fadrna: Computer modeling and simula-
tions of nucleic acids at NCBR, Z. Kiiz: Computer model-
ing and simulations of peptides and proteins at NCBR, M.1
Otyepka: Proteins and their interactions with small mole-
cules studied by computer simulations, V. Sychrovsky:

Determination of structure, energy, and spectroscopic pa-
rameters by means of quantum chemistry, J. Vondrasek:
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Calculation of interaction energy of inhibitor - enzyme
complexes and studies of HIV-1 protease structure and
flexibility as a function of its mutations, R. Kuzel a J.
Hasek: The role of the Czech and Slovak Crystallographic
Association in Structural Biology, J. Vévodova: Applica-
tions of methods of protein crystallography at NCBR,
J.Damborsky: Protein Engineering of Dehalogenating En-
zymes, J. Hasek: Structural studies of enzymatic reactions,
B. Brzobohaty: Laboratory of molecular physiology at
Masaryk University, Brno, J. Marek: Laboratory of numer-
ical protein crystallography, teaching bio-crystallography
for Brno and beyond, V. Bouda: Live cell as a colloidal sys-
tem. Muscle contraction, V. Baumruk: Use of vibrational
spectroscopy for study of biomolecules, K. Bezouska:
Chemistry and mass spectroscopy applied to resolution of
the complete covalent structure of small proteins, D. Stys,
L. Nedbal: Structural studies at the South Bohemian Uni-
versity.

WWW stranka -
http://www.jh-inst.cas.cz/~setkani/

Pocet ucastniku: 90

Organizace: B. Schneider, I. Kutd Smatanova, D. Stys,
J. Hasek

Viz téz prispévek v tomto cisle - zpravy

Védecka rada Krystalografické spolecnosti

RNDr. Antonin Buchal, CSc.
Odbor strukturni a fazové analyzy,
Ustav materialového inzenyrstvi VUT Brno

RNDr. Ivana Cisafova, Csc.
Katedra anorganické chemie,
Prirodovédecka fakulta UK,Praha

Prof. RNDr. Jaroslav Fiala, Csc.
Fakulta strojni, Zapadoceska univerzita, Plzen

Doc. Ing. Nikolaj Ganev, CSc.
Fakulta jaderna a inzenyrskd CVUT, Praha

RNDr. Jindtich Hasek, DrSc.
Ustav makromolekularni chemie AVCR, Praha

Doc. RNDr. Vaclav Holy, CSc.
Katedra fyziky pevné faze,
Pfirodovédecka fakulta Masarykovy university, Brno

RNDr. Jiti Hybler
Fyzikélni tistav AVCR, Praha

Ing. Matej Jergel, CSc
Fyzikalny ustav SAV, Bratislava

Doc. RNDr. Radomir Kuzel, CSc.
Matematicko-fyzikalni fakulta Univerzity Karlovy,
Praha

RNDr. Vaclav Petticek, CSc.
Fyzikalni tistav AVCR, Praha

RNDr. David Rafaja, CSc.
Matematicko-fyzikalni fakulta Univerzity Karlovy,
Praha

RNDr. Lubomir Smréok, CSc.
Ustav anorganickej chémie SAV, Bratislava

RNDr. Pavol Sutta, Csc.
Katedra fyziky, Vojenska akadémia,
Liptovsky Mikulas

Prof. RNDr. Zdenék Weiss, DrSc.
Centralni analyticka laboratof,
VSB - Technicka univerzita Ostrava

Redakce spole¢nosti
Casopis spolecnosti
(ptvodné Bulletin Krystalografické spolecnosti)

vychazi pod jménem “Materials Structure in Chemistry,
Biology, Physics and Technology”, ISSN 1211-5894.

Védecké ¢lanky podléhaji recenznimu fizeni a jsou piiji-
many v anglicting, cestiné ¢i slovenstiné. Redakeni rada
muze zaslany ptispévek odmitnout, pokud se domniva, ze
koncepcné nespada do redakéniho planu.

Newsletter IUCr

na zakladé dohody s IUCr ¢tvrtletné rozesila vsem ¢lentim
spoleCnosti  Casopis  “Newsletter IUCr”, ktery je
vycerpavajicim zdrojem informaci o vSech aktivitach nam
ptislusné Mezindrodni krystalografické unie (IUCr).

Knihovna spolecnosti

Casopisy - Acta Crystalographica: (A) Foundations of
Crystallography, (B) Structural Science, (C) Crystal Struc-
ture Communications, (D) Biological Crystallography a
Synchrotron Radiation, Journal of Applied Crystallogra-
phy, Protein Science

INTERNET

Krystalograficka spole¢nost se snazi o intenzivni vyuZziti
Internetu. Byla zaregistrovana doména xray.cz

Adresa WWW serveru: http://www.xray.cz

Vyzyvame vsechny ¢leny a ostatni zajemce, aby pfispéli k
zlepseni formy i obsahu. Pfinejmensim tim, ze ndm oznémi
odkazy na vlastni WWW stranky.

Pracovni skupina Struktura a vlastnosti

zaji§ uje provoz krystalografickych databazi a zprostied-
kovavad nckteré aktivity tykajici se programového
vybaveni pro krystalografii a pro molekularni modelovani.

Licence jsou pro jednotlivé produkty odlisné. V prvnim
priblizeni plati, ze licence jsou platné pro nekomercni
uzivatele zaregistrované na pocitaci, kde je databaze
instalovana (FZU, UMCH, MFF, STU). Podrobngjsi
informace lze ziskat u spravci databazi. Projekt fidi J.
Ondracek (UMG AVCR, Praha).

Instalované databaze: FZU (CSD, ICSD) - J. Fabry,
UMCH (CSD, PDB, NDB, Polybase, protein software) - J.
Hasek, MFF UK (PDF-2) R. Kuzel, STU Bratislava (CSD)
- M. Koman.

© Krystalograficka spole¢nost
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Grantové projekty

Spolecnost vita vSechny iniciativy a projekty prospésné
pro rozvoj krystalografie a obort s ni souvisejicich.

Piijmy spole¢nosti

jsou tvoreny Clenskymi piispévky, ptispévky kolektivnich
¢lenti, grantem GA CR, granty od AV CR, konferenénimi
poplatky a dalsi samostatnou ¢innosti. Rozpoc¢tové zdroje
prijmu, grant na strukturni databaze (J. Ondracek) a grant
na vybaveni knihovny spole¢nosti (J. Hasek) a redakce
casopisu Materials Structure (R. Kuzel) byly vynalozeny v
prabéhu roku 2002 v souladu s pfislusnymi projekty.

Spoluprace

Spolecnost uzce spolupracuje s nasledujicimi odbornymi
organizacemi :

Odborna skupina pre fyziku a chémiu tuhych latok,
Bratislava

Regionalni komitét IUCr,
OS Synchrotronové zateni FVS JCSMF,

a mezinarodnimi organizacemi IUCr, ECA, ACA, Protein
Society, EPDIC committee, [CDD

Clenstvi v Krystalografické spole¢nosti
Podminky ¢lenstvi:

Registrace a zaplaceny Clensky poplatek, ktery ¢ini 200
K¢, resp. 200 Sk ro¢né, pro studenty a diichodce pak 50,-
K¢ rocné.

Poplatek zahrnuje vlozné na Rozhovory (5 jednodennich
seminaii o strukturni analyze), zasilani informacnich
materialt a zasildni dvou ¢asopist - “Newsletter [UCr™ a
“Materials Structure in Chemistry, Biology, Physics and
Technology™ nékolikrat ro¢né.

V soucasnosti je mozné vyplnit zakladni data i pies
Internet. Zajemci o aktivity Krystalografické spolecnosti,
ktefi si vSak nepieji platit jakykoli poplatek a byt Cleny se
mohou pouze zaregistrovat. Dostavaji pak informace o
akcich, ale nikoli ti§téné materialy.

Prava a vyhody ¢lent Spole¢nosti:

moznost volit, byt volen a ucastnit se rozhodovani o
¢innosti Spolecnosti a Regionalniho komitétu [UCr

moznost zicastnit se konkurzu na poskytnuti stipendia na
konference Spolecnosti a nékteré dalsi akce na nichz se
Spoleénost podili. Stipendium muize udélit bud’ organi-
zacni vybor prislusné akce, nebo mtze ucast na akci
dotovat vybor Spoleénosti. Zpravidla se poskytuji slevy
vlozného

moznost podat vlastni vyzkumny projekt grantové
agentufe prostfednictvim Krystalografické spolecnosti

moznost vyuzivat sluzeb knihovny Krystalografické
spole¢nosti

lepsi dostupnost informaci tykajicich se krystalografie,
materidlového vyzkumu, strukturni analyzy, atd.

navrhnout zfizeni a ucastnit se aktivit specializovanych
odbornych skupin,

organizovat za pomoci Spole¢nosti seminaf ¢i konferenci
specializovanou na Vami vybrané téma,

sdruzovat prostfedky k zakoupeni ¢i prondjmu spolecné
sdilenych prostifedkt (napf. prondjem databazi),
organizovat prostfednictvim Spole¢nosti mnohostrannou
spolupraci s pravnimi subjekty v CR, SR, pfipadné v
zahranici,

podavat navrhy na udéleni cen v oblasti Krystalografie

podavat prostfednictvim Spolenosti navrhy na kandidaty
do komisi IUCr, do ECA a ostatnich mezinarodnich
organizaci spolupracujicich se Spole¢nosti

Podékovani za praci pro Krystalografickou spole¢nost

Predseda Krystalografické spole¢nosti dékuje vSem, ktefi
se zaslouzili o dobry prubéh akei Krystalografické spolec-
nosti v roce 2002. Zvlastni podékovani patfi:

L. Dobiasové, J. Fabrymu, J. Fialovi, V. Kavecanskému,
M. Komanovi, J. Kuldovi, I. Kuté Smatanové,L.
Caplovicovi, J. Markovi, R. Kuzelovi, Z. Weissovi

Sekretariat spole¢nosti
Cinnost spole¢nosti fidi sekretariat spole¢nosti ve slozeni:
Predseda:

RNDr. Jindfich Hasek, DrSc
Ustav makromolekularni chemie AV CR
Heyrovského nam. 2, 162 00 Praha 6
Tel. 2296 809 390, Fax: 2296 809 410
E-mail: hasek@imc.cas.cz

Mistopiedseda:

Doc. RNDr. Pavol Sutta, Csc.
Katedra fyziky, Vojenska akadémia
Liptovsky Mikulas
E-mail: sutta@valm.sk

Mistopiedseda:

Prof. RNDr. Jaroslav Fiala, Csc.
KMM, ZCU, Univerzitni 22, 306 14 Plzeii
Tel: 37 763 8300
E-mail:fiala@ntc.zcu.cz, fialaj@kmm.zcu.cz

Tajemnik

Doc. RNDr. Radomir Kuzel, Csc.
Matematicko-fyzikalni fakulta UK,
Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2
Tel.: 221911394, Fax: 224911061
E-mail: kuzel@karlov.mff.cuni.cz

J. Hasek, R. Kuzel
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