
KRYSTALOGRAFICKÁ SPOLEÈNOST

Struèný pøehled èinnosti v roce 2002

V roce 2002 byla Krystalografická spoleènost poøadatelem 
èi spolupoøadatelem celkem 4 tradièních Roz ho vo rù, ko -
lok via Experimentální metody v rtg a neutro nové struk tur -
ní analýze, 1. Setkání strukturních biologù a 12. Regi onální 
konference o práš ko vé difrakci v Liptovském Mikuláši.

Rozhovory, konference
V rámci “Rozhovorù o aktuálních otázkách v rtg strukturní
analýze” se konaly následující semináøe:

254. ROZHOVORY 

Fakulta chemickej a potravinárskej technológie, Radlin -
ského 9, Bratislava, 6. 2.

Stav a perspektívy výuèby kryštalografie na vysokých
ško lách 

Pøednášky: pøehledy výuky krystalografie na rùzných
školách, 
D.  Baranèok (FEI STU, Bratislava), A. Buchal (FSI VUT
Brno), ¼. Èaploviè (MtF STU  Trnava),  J. Èernák (PF
UPJŠ,  Košice), P. Fejdi (Prír.F. UK, Bratislava),  J. Fiala
(Zá pa doèeská univerzita, Plzeò), N. Ganev (FJFI UK,
Praha), J. Kameníèek (PøF UP, Olomouc ), V. Kaveèanský
(Ústav experimentálnej fyziky SAV, Košice), M. Koman
(FCHPT STU, Bratislava), R. Kužel (MFF UK, Praha), J.
Marek (PøF MU, Brno), F. Pavelèík (Prír.F UK, Bra tis -
lava), S. Ïuroviè (Ústav anorganickej chémie SAV,
Bratislava)

Viz zpráva v tomto èísle.

Organizace: M. Koman 

255. ROZHOVORY 

Západoèeská univerzita v Plzni, 24. 10.

Pøednášky 

P. Zuna: Inženýrská akademie ÈR, J. Rosenberg: Nové
techno logie – Výzkumné centrum v Západoèeském regi -
onu, J. Fiala: Materiály a jejich degradace na Výzkum ném
centru – Nové technologie, J. Hubka: Rtg analytická
technika Bruker AXS, D. Šimek, R. Kužel, J. Kub, F.
Kunc: Rtg strukturní studium texturovaných tenkých
vrstev pomocí mapování reciprokého prostoru. A. Buchal,

R. Foret: Hodnocení strukturní sta bil ity žáruvzdorných
ocelí z rozšírení profilu rtg difrakcí. E. Bekker: Scanning
Elec tron Mi cro scope Quan ta 200 FEI for Ap pli ca tions in
Ma te rials Sci ence and En gi neering. J. Marek, M. Kolega:
Srovnávací mìøení textur na FJFI ÈVUT a na NTC ZÈU.
P. Šutta: Mikrostruktura naprášených vrstev oxidu ytria s
rùzným obsahem kyslíku. R. Èerstvý: Laboratoø rentge -
nové difrakce Katedry fyziky ZÈU a její moder nizace.
J. Kasl, P. Zuna, J. Fiala: Reverzní procesy pøi rekrys ta li za -
ci 
(pøíspìvky v tomto èísle)

Exkurze do nových laboratoøí Výzkumného centra – Nové
technologie.

Organizace:  J. Fiala 

256. ROZHOVORY

Ústav makromolekulární chemie AV ÈR, Praha, 25. 11.  

In hi bi tion of Serine and As par tic Pro teas es 

Pøednášky: 

J. Hašek:  Com plex Study of HIV pro teas es, M. Jaskolski:
Atomic Res o lu tion Struc tures of Trypsin In hib i tors, G.
Bujacz, N. Ziolkowska: Struc tural in ves ti ga tion of HIV-1
pro te ase in hib i tors, J. Brynda: High Res o lu tion Struc ture
of HIV1 Pro te ase – In hib i tor Com plex, T. Skálová: Struc -
tural and En ergy Com par i son of Ethyleneamine In hib i tor
Bind ing to the Wild and Mu tant HIV Pro teas es, K. Zim -
mer mann: Soft Block Con straints in En ergy Minimization
– HIV pro te ase ex per i ments, E. Buchtelová: Prod uct of
Autoproteolytic Cleav age Found in the Ac tive Site of HIV
Pro te ase by X-ray Crys tal log ra phy, K. Huml: Com puter
Model of DNA B - poly(L-lysine) In ter ac tion.
(abstrakty v tomto èísle)

Organizace:  J. Hašek

257. ROZHOVORY

Materiálovo-technologická fakulta Trnava, 3. 12.  

Pøednášky: 

K. Wetzig: Ap pli ca tion on An a lyt i cal Elec tron Mi cros copy 
in Ma te rials Re search. I. Hrivnák: M-A (marten zit- aus -
tenit) komponent v konštrukèných oceliach. M. Èaplo -
vièová: Využitie difrakcie konvergentného elektro nového
lúèa v kryštalografii. M. Ožvold: Kovové multi vrstvy pre
spinovú elektroniku. M. Dománková: EELS spektroskopia 
a jej aplikácia pri materiálovej analýze CN ultratenkých
vrstiev. T. Kuníková: Princíp a použitie difrakcie spätne
odrazených elektrónov. S. Jureèka: Štúdium mikro štruk -
túry práškového CaCO3 Rietveldovou metódou. L. Èaplo -
viè: Štruktúra a vlastnosti elektrografitu.

Exkurze do laboratoøí

Organizace: L. Èaploviè
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Kolokvium - Experimentální metody v rtg a
neutronové strukturní analýze 
Ostravice, 17. - 21. 6.

Tradièní kolokvium s kursovním charakterem. Souèasný
stav experimentálních technik ve strukturní analýze, jejich
užití a možnosti pro získání informací o atomové struktuøe
materiálù v biologii, chemii, fyzice i mineralogii.

Hlavní témata: zdroje, detektory, monochromátory, práš -
ková difrakce - pøíprava vzorkù, difraktometrie, topo grafie
polykrystalických materiálù, tenzometrie, textury, kvan ti -
ta tivní fázová analýza; mono krys talová difrakce - filmové
metody, difraktometrie; krystalizace proteinù, kryo -
krystalografie, proteinová difraktometrie, rozptyl neut -
ronù, maloúhlový rozptyl, vícekrystalová difrak to metrie,
difuzní rozptyl, struktura povrchù a tenkých vrstev,
difrakce za vysokých tlakù, vysokých a nízkých teplot, rtg
holografie, magnetické struktury, modulované struktury,
nábojové hustoty.

Hlavní pøednášející: J. Brádler (FzÚ AVÈR, Praha), J.
Kulda (ILL, Grenoble, Francie), N. Ganev (FJFI ÈVUT,
Praha), J. Marek (PøF MU, Brno), J. Hybler (FzÚ AVÈR,
Praha), M. Dušek (FzÚ AVÈR, Praha), R. Kužel (MFF
UK, Praha), Z. Weiss (VŠB Ostrava), J. Fiala (ŠKODA
výzkum, Plzeò), J. Marek (FJFI ÈVUT, Praha), P. Lukáš
(ÚJF AVÈR, Øež u Prahy), P. Strunz (ÚJF AVÈR, Øež u
Prahy), M. Steinhart (Univerzita Pardubice, ÚMCH AV
ÈR, Praha), V. Holý (PøF MU Brno), J. Kub (FzÚ AVÈR,
Praha), J. Hrdý (FzÚ AVÈR, Praha), M. Polcarová (FzÚ
AVÈR, Praha), Z. Šourek (FzÚ AVÈR, Praha), I. Kutá
Smatanová (ÚFB JÈU Èeské Budìjovice), P. Øezáèová
(ÚMG AVÈR, Praha), J. Brynda (ÚMG AVÈR), J. Hašek
(ÚMCH AVÈR, Praha), E. Buchtelová (ÚMCH AVÈR,
Praha), M. Šlouf (ÚMCH AVÈR, Praha), K. Prokeš (MFF
UK, Praha), M. Dušek (FzÚ AVÈR, Praha), D. Rafaja 
(MFF UK, Praha), Z. Bochníèek (PøF MU Brno), A.
Buchal (VUT Brno), M. Dopita (MFF UK Praha)

WWW stránky http://www.xray.cz/xray/csca/kol2002/
(vèetnì konferenèních fotografií)

Poèet úèastníkù: 92

Organizace: R. Kužel, J. Hašek, Z. Weiss, L. Dobiášová

Všechny abstrakty jsou publikovány v Ma te rials Struc ture
v. 9, num ber 1a (http://www.xray.cz/ms/bul2001-2a.htm).

Èásti také v èísle 1 a v tomto èísle.

11. Regionální konference o práškové difrakci 
- RPDK-2002

Vojenská akadémia Liptovský Mikuláš, 18. 9. - 20. 9. 

Pøednášky:

M. Èeròanský:  Difraktometrické urèenie hustoty dislo ká -
cií v ocelových vzorkách, L. Èaploviè:  Zmeny fázového
zloženia v procese prípravy konštrukènej keramiky, M.
Kolega:  Rtg. tenzometrie laserovì zpevnìné oceli 12050,  
R. Kužel: Studium submikrokrystalických látek pomocí

práškové difrakce a mìøením difúzního rozptylu v prošlé
vlnì, V. Langer:  Stanovení symetrie epitaxiálních tenkých
vrstev Tl-2201, M. Dopita: Difrakèní studium tenkých
vrstev AlN, J. Fiala: Hodnocení korosní odolnosti pomocí
rtg. difrakce, D. Havlíèek:  Mineralogické složení tuhé
frak ce aerosolu na Milešovce a jeho srovnání s výškovými
pro fily z Kopist u Mostu a Dlouhé Louky u Litvínova, 
D. Šimek: Mìøení a fitování map reciprokého prostoru,
V. Jorík:  Aktuálne výsledky z charakterizácie hetero gén -
nych katalyzátorov práškovou difrakciou, O. Pritula:
Kvantita tívna analýza zmesí cistých fáz Portlandského
cementu. M. Lukáèová: Magnetizmus a štruktúra vybra -
ných molekulár nych magnetov, F. Glatt:  Iontová nitridace
austenitických ocelí, P. Sedlák: Eperimentální studium
zbyt kových defor mací ve vzorcích ocelí, J. Marek: Textury 
tenkých poly krysta lických vrstev MgO chemicky nane -
sených na rovin nou podložku, M. Èerník:  Vplyv lisovania
na texturu ocelových plechov,  J. Bednarèík:  Phase for ma -
tion and prop er ties of machanically al loyed CoFe, S.
Jureèka: Štúdium vývoja mikroštruktúry práškového
CaCO3 pri mletí vo vibraènom mlyne. 

Poèet úèastníkù:

Nová konferenèní domovská stránka:
http://www.saske.sk/RPDK/ s konferenèními fotografiemi

Organizace:

V. Kaveèanský, P. Šutta, ¼. Smrèok, V. Jorík, R. Kužel

Kryštalografická spoloènos•, Ústav experimentálnej
fyziky SAV, Košice, Katedra anorganickej chémie, CHTF, 
STU, Ústav anorganickej chémie SAV, Bratislava, Vojen -
ská akadémia Liptovský Mikuláš, Jednota slo ven ských
matematikov a fyzikov

1. Setkání strukturních biologù

Ústav fyzikální biologie, Nové Hrady, 14 - 16. 3.

Pøednášky: J. Sedláèek: Pro tein Crys tal log ra phy at the De -
part ment of Gene Ma nip u la tions of Inst. Mo lec u lar Ge net -
ics  I, J. Brynda: Pro tein Crys tal log ra phy at the De part ment 
of Gene Ma nip u la tions of Inst. Mo lec u lar Ge net ics II, I.
Barák: Dif fer en ti a tion and cell di vi sion in Ba cil lus sub -
titlis: Ge netic and struc tural stud ies of proteins in volved, P. 
Flecker: Mo lec u lar rec og ni tion and misrecog nition in com -
plex mo lec u lar sys tems, L. Janda: Prep a ra tion of the actin
bind ing do main of plectin for crys tal li za tion, T.
Kubièárová: Struc tural bi ol ogy of telomeres, R. Hrabal:
NMR struc tural study of pro teins from Ma son-Pfizer mon -
key vi rus, P. Padrta: Struc ture Re fine ment of Nu cleic
Acids Using Very Small Re sid ual Dipolar Cou plings, M.
Munzarová: A Quan tum Chem i cal Study of the Struc -
ture-NMR Re la tion ships in Nu cleic Acids: Spin-Spin Cou -
pling Con stants across the Glycosidic bond vs. Glycosidic
Tor sion An gle, E. Fadrná: Com puter mod el ing and sim u la -
tions of nu cleic ac ids at NCBR, Z. Køíž: Com puter mod el -
ing and sim u la tions of pep tides and pro teins at NCBR, M.l
Otyepka: Pro teins and their in ter ac tions with small mol e -
cules stud ied by com puter sim u la tions, V.  Sychrovský:
De ter mi na tion of struc ture, en ergy, and spec tro scopic pa -
ram e ters by means of quan tum chem is try, J. Vondrášek:
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Cal cu la tion of in ter ac tion en ergy of in hib i tor - en zyme
com plexes and stud ies of HIV-1 pro te ase struc ture and
flex i bil ity as a func tion of its mu ta tions, R. Kužel a J.
Hašek: The role of the Czech and Slo vak Crys tal lo graphic
As so ci a tion in Struc tural Bi ol ogy, J. Vévodová: Ap pli ca -
tions of meth ods of pro tein crys tal log ra phy at NCBR,
J.Damborský: Pro tein En gi neering of Dehalogenating En -
zymes, J. Hašek: Struc tural stud ies of en zy matic re ac tions,
B. Brzobohatý: Lab o ra tory of mo lec u lar phys i ol ogy at
Masaryk Uni ver sity, Brno, J. Marek: Lab o ra tory of nu mer -
i cal pro tein crys tal log ra phy, teach ing bio-crys tal log ra phy
for Brno and be yond, V. Bouda: Live cell as a col loi dal sys -
tem. Mus cle con trac tion, V. Baumruk: Use of vi bra tional
spec tros copy for study of biomolecules, K. Bezouška:
Chem is try and mass spec tros copy ap plied to res o lu tion of
the com plete co va lent struc ture of small pro teins, D. Štys,
L. Nedbal: Struc tural stud ies at the South Bo he mian Uni -
ver sity.

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

Poèet úèastníkù:  90

Organizace: B. Schnei der, I. Kutá Smatanová, D. Štys,
 J. Hašek

Viz též pøíspìvek v tomto èísle - zprávy

Vìdecká rada Krystalografické spoleènosti

RNDr. Antonín Buchal, CSc. 
Odbor strukturní a fázové analýzy,
Ústav materiálového inženýrství VUT Brno

RNDr. Ivana Císaøová, Csc. 
Katedra anorganické chemie, 
Pøírodovìdecká fakulta UK,Praha

Prof. RNDr. Jaroslav Fiala, Csc. 
Fakulta strojní, Západoèeská univerzita, Plzeò

Doc. Ing. Nikolaj Ganev, CSc. 
Fakulta jaderná a inženýrská ÈVUT, Praha

RNDr. Jindøich Hašek, DrSc. 
Ústav makromolekulární chemie AVÈR, Praha

Doc. RNDr. Václav Holý, CSc.
Katedra fyziky pevné fáze, 
Pøírodovìdecká fakulta Masarykovy uni ver sity, Brno

RNDr. Jiøí Hybler 
Fyzikální ústav AVÈR, Praha

Ing. Matej Jergel, CSc 
Fyzikálny ústav SAV, Bratislava

Doc. RNDr. Radomír Kužel, CSc. 
Matematicko-fyzikální fakulta Univerzity Karlovy, 
Praha

RNDr. Václav Petøíèek, CSc. 
Fyzikální ústav AVÈR, Praha

RNDr. Da vid Rafaja, CSc. 
Matematicko-fyzikální fakulta Univerzity Karlovy, 
Praha

RNDr. Lubomír Smrèok, CSc. 
Ústav anorganickej chémie SAV, Bratislava

RNDr. Pavol Šutta, Csc. 
Katedra fyziky, Vojenská akadémia,
Liptovský Mikuláš

Prof. RNDr. Zdenìk Weiss, DrSc. 
Centrální analytická laboratoø,
VŠB - Technická univerzita Ostrava

Redakce spoleènosti

Èasopis spoleènosti

(pùvodnì Bul le tin Krystalografické spoleènosti)

vychází pod jménem “Ma te rials Struc ture in Chem is try,
Bi ol ogy, Phys ics and Tech nol ogy”, ISSN 1211-5894.

Vìdecké èlánky podléhají recenznímu øízení a jsou pøijí -
mány v angliètinì, èeštinì èi slovenštinì. Redakèní rada
mùže zaslaný pøíspìvek odmítnout, pokud se dom nívá, že
koncepènì nespadá do redakèního plánu.

News let ter IUCr

na základì dohody s IUCr ètvrtletnì rozesílá všem èlenùm
spoleènosti èasopis “News let ter IUCr”, který je
vyèerpávajícím zdrojem informací o všech aktivitách nám
pøíslušné Mezinárodní krystalografické  unie (IUCr).

Knihovna spoleènosti

èasopisy - Acta Crystalographica: (A) Foun da tions of
Crys tal log ra phy, (B)  Struc tural Sci ence, (C) Crys tal Struc -
ture Com mu ni ca tions, (D) Bi o log i cal Crys tal log ra phy a
Syn chro tron Ra di a tion, Jour nal of Ap plied Crys tal log ra -
phy, Pro tein Sci ence

INTERNET

Krystalografická spoleènost se snaží o intenzívní využití
Internetu. Byla zaregistrována doména xray.cz

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

Vyzýváme všechny èleny a ostatní zájemce, aby pøispìli k
zlepšení formy i obsahu. Pøinejmenším tím, že nám oznámí 
odkazy na vlastní WWW stránky. 

Pracovní skupina Struktura a vlastnosti

zajiš•uje provoz krystalografických databází a zprostøed -
kovává nìkteré aktivity týkající se programového
vybavení pro krystalografii a pro  molekulární modelování.

Licence jsou pro jednotlivé produkty odlišné. V prvním
pøiblížení platí, že licence jsou platné pro nekomerèní
uživatele zaregistrované na poèítaèi, kde je databáze
instalována (FZÚ, ÚMCH, MFF, STU). Podrobnìjší
informace lze získat u správcù databází.  Projekt øídí J.
Ondráèek (ÚMG AVÈR, Praha).

Instalované databáze: FZÚ (CSD, ICSD) - J. Fábry, 
ÚMCH (CSD, PDB, NDB, Polybase, pro tein soft ware) - J.
Hašek,  MFF UK (PDF-2) R. Kužel, STU Bratislava (CSD) 
- M. Koman.
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Grantové projekty

Spoleènost vítá všechny iniciativy a projekty prospìšné
pro rozvoj krystalografie a oborù s ní souvisejících.

Pøíjmy spoleènosti

jsou tvoøeny èlenskými pøíspìvky, pøíspìvky kolektivních
èlenù, grantem GA ÈR, granty od AV ÈR, konferenèními
poplatky a další samostatnou èinností. Rozpoè tové zdroje
pøíjmu, grant na strukturní databáze (J. Ondráèek) a grant
na vybavení knihovny spoleènosti (J. Hašek) a redakce
èasopisu Ma te rials Struc ture (R. Kužel) byly vynaloženy v
prùbìhu roku 2002 v souladu s pøíslušnými projekty.  

Spolupráce

Spoleènost úzce spolupracuje s následujícími odbornými
organizacemi :

Odborná skupina pre fyziku a chémiu tuhých látok,
Bratislava

Regionální komitét IUCr,

OS Synchrotronové záøení FVS JÈSMF,

a mezinárodními organizacemi IUCr, ECA, ACA, Pro tein
So ci ety, EPDIC com mit tee, ICDD

Èlenství v Krystalografické spoleènosti

Podmínky èlenství: 

Registrace a zaplacený èlenský poplatek, který èiní 200
Kè, resp. 200 Sk roènì, pro studenty a dùchodce pak 50,-
Kè roènì.

Poplatek zahrnuje vložné na Rozhovory (5 jednodenních
semináøù o strukturní analýze), zasílání informaèních
materiálù a zasílání dvou èasopisù - “News let ter IUCr”' a
“Ma te rials Struc ture in Chem is try, Bi ol ogy, Phys ics and
Tech nol ogy”' nìkolikrát roènì.

V souèasnosti je možné vyplnit základní data i pøes
Internet. Zájemci o aktivity Krystalografické spoleènosti,
kteøí si však nepøejí platit jakýkoli poplatek a být èleny se
mohou pouze zaregistrovat. Dostávají pak informace o
akcích, ale nikoli tištìné materiály.

Práva a výhody èlenù Spoleènosti:

možnost volit, být volen a úèastnit se rozhodování o
èinnosti Spoleènosti a Regionálního komitétu IUCr

možnost zúèastnit se konkurzu na poskytnutí stipendia na  
konference Spoleènosti a nìkteré další akce na nichž se
Spoleènost podílí. Stipendium mùže udìlit buï organi -
zaèní výbor  pøíslušné akce, nebo mùže úèast na akci
dotovat výbor  Spoleènosti. Zpravidla se poskytují slevy
vložného

možnost podat vlastní výzkumný projekt grantové
agentuøe  prostøednictvím Krystalografické spoleènosti

možnost využívat služeb knihovny Krystalografické
spoleènosti

lepší dostupnost informací týkajících se krystalografie,     
materiálového výzkumu, strukturní analýzy, atd.

navrhnout zøízení a úèastnit se aktivit specializovaných
odborných skupin,

organizovat za pomoci Spoleènosti semináø èi konferenci      
specializovanou na Vámi vybrané téma,

sdružovat prostøedky k zakoupení èi pronájmu spoleènì
sdílených  prostøedkù (napø. pronájem databází),

organizovat prostøednictvím Spoleènosti mnohostrannou      
spolupráci s právními subjekty v ÈR, SR, pøípadnì v
zahranièí,

podávat návrhy na udìlení cen v oblasti Krystalografie  

podávat prostøednictvím Spoleènosti návrhy na kandidáty
do komisí IUCr, do ECA a ostatních mezinárodních
organizací spolupracujících se Spoleèností

Podìkování za práci pro Krystalografickou spoleènost

Pøedseda Krystalografické spoleènosti dìkuje všem,  kteøí
se zasloužili o dobrý prùbìh akcí Krystalografické spoleè -
nosti v roce 2002. Zvláštní podìkování patøí:

L. Dobiášové,  J. Fábrymu, J. Fialovi, V. Kave èanskému,
M. Koma novi, J. Kuldovi, I. Kuté Sma tanové,L.
Èaplovièovi, J. Markovi, R. Kuželovi,  Z. Weissovi

Sekretariát spoleènosti

Èinnost spoleènosti øídí sekretariát spoleènosti ve složení:

Pøedseda:

RNDr. Jindøich Hašek, DrSc
Ústav makromolekulární chemie AV ÈR
Heyrovského nám. 2, 162 00 Praha 6
Tel. 2296 809 390, Fax: 2296 809 410
E-mail: hasek@imc.cas.cz

Místopøedseda:

Doc. RNDr. Pavol Šutta, Csc.
Katedra fyziky, Vojenská akadémia 
Liptovský Mikuláš
E-mail: sutta@valm.sk 

Místopøedseda:

Prof. RNDr. Jaroslav Fiala, Csc.
KMM, ZÈU, Univerzitní 22, 306 14 Plzeò

       Tel: 37 763 8300 
E-mail:fiala@ntc.zcu.cz, fialaj@kmm.zcu.cz

Tajemník

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

J. Hašek, R. Kužel
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