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KRYSTALOGRAFICKA SPOLECNOST
Strucny prehled ¢innosti v roce 2011

V roce 2011 byla Krystalograficka spole¢nost pofadatelem
¢i spoluporadatelem tradi¢nich Rozhovor(, kolokvia
Struktura 2011 a 9. Setkani strukturnich biologd.

Rozhovory, konference

V ramci “Rozhovori o aktuélnich otazkéach v rtg strukturni
analyze” se konaly nésledujici seminére:

287. ROZHOVORY

U. S. Steel Kosice, 4. 11.

40 rokov RTG laboratdria v U.S. Steel KoSice
Prednasky:

K. Lackova: Komplexné zlaceniny Cu(ll) obsahujlce
trikyanmetanid a N-donorové chelatové ligandy, L.
Véhovské: Priprava a Struktirna analyza koordinacnych
zlacenin Fe(ll) a Co(ll) s N-donorovymi bidentatnymi
ligandami, P. Vranec: Stvorcovo-planarne komplexy Pd —
analogy cisplatiny a karboplatiny, M. Almasi: Stadium
Struktdry  komplexov typu [Ln(FOR)3]n pouzitim
HE-XRPD, N. Pavlisakova: Struktira vybranych
komplexov niklu a kobaltu s 2,2 -dipyridylaminom ako
blokujacim ligandom, I. Vétvicka: Vliv teCeni na texturu
obalovych trubek ze slitiny Zr1Nb zkoumany neutronovou
difrakce, L. HrabCakova: Vyuzitie metodiky EBSD v
podmienkach USS Kosice, M. Cernik: Historia rtg
laboratéria od roku 1971. Cinnost, vysledky a zaujimavé
rieSenia - textdr, vnatornych napati a fazového zlozenia.

Exkurze.

Organizace: M. Cernik

Quo

e iR bl
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288. Rozhovory, L. Pina

288. ROZHOVORY

Ustav makromolekularni chemie AV CRv.v.i, 2. 12. 2011
Krystalografie v chemii, fyzice a biologii

Prednasky:

I. Kraus: Rentgenové zafeni ve vyvoji Ceské fyziky,

288. Rozhovory
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D. Gyepesova

L. Pina: Rentgenova optika v Ceské republice - historie a
soucasnost, M. Ceriansky: Vyznam moment(i v profilové
analyze, V. Sklenaf: Quo Vadis? NMR as an eminent tool
for structural and systems biology, J. Maixner: Laboratof
rentgenové difraktometrie a spektrometrie - historie a
soucasnost, D. Gyepesova: Niektoré aspekty Strukturného
vyskumu vybranych anorganickych zlucenin, F. Valach:
Strukturne korel4cie v chemickej krystalografii, M. Petrak:
Vyzkumny Ustav anorganické chemie, Usti nad Labem, R.
KuZel: Vzpominka na prFatele Ceskoslovenské krystalo-
grafie - Prof. Petera Klimanka a Prof. Roberta L. Snydera

Organizace: J. HaSek

Kolokvium - Struktura 2011
Hotel Karel 1V, Turnov
14. - 17. 6. 2010

Hlavni témata, prednasky:
Nanomaterialy

M. Slouf: NanoGéstice pro vicenasobné imunoznaceni a
nukleaci krystalizace polymerd, P. Roupcova: Nano-
crystalline materials containing 3d metals for hydrogen
storage, P. Brazda: e-Fe,O3 - tvar a distribuce velikosti
nanokrystalll pfipravenych v SiO, matrici

A. Zorkovské, M. Cernik, M. Cerfiansky

F. Valach M. Petrak

T. Samtleben

Y

i
1
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i

'i!%ﬂii

L. Sodomka
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25 AssieniTy
NVENTION AL
Paase Anasrsis

P. Bezdicka, J. Fiala

Materialy

J. Drahokoupil: Analysis of higly mobile twin boundary in
NiMnGa martensite by X-ray diffraction, J. Kopecek:
Feromagnetické tvarové paméti na bazi kobaltu, D. Simek:
VyuZziti difrakce k charakterizaci pevnosti valcované a
tazené feriticko-perlitické oceli, M. Cernik: Réntgenova
difrakéna analyza trosiek. EBSD analyza obalovych
plechov.

Fazova analyza

J. Fiala: Kvalitativni a kvantitativni fazova analyza, M.
Kotrly: ZkuSenosti s praSkovou mikrodifrakci ve forenzni
praxi

Fazové transformace, instrumentace

A. Zorkovska: Transformacia kalcitu na aragonit v procese
mletia vajeCnej skrupiny, J. Polak: Péstovani safirovych
profilt metodou EFG a jejich vyuziti pfi strukturni analyze.

Prvkova analyza

V. Stary: Elektronova mikroanalyza a nékteré dalSi metody
prvkové analyzy, S. Dani$: Rtg fluorescence, K. MasSek:
Metody povrchové a tenkovrstvé analyzy prvkového

m ARy

THE rrﬂ'lf.'rﬂmh.
'rl.LU oF "‘rl.'\-_,i hﬂ,pu"lr

sloZeni (XPS, AES, SIMS), difrakce fotolektron(l, V. Hav-
ranek: Uvod do vyuziti iontovych svazkd. Rozptyl iontd,
metody PIXE, PIGE, protonova mikrosonda. Metoda RBS,
iontové kanalovani, J. Dohnalek: Identifikace iontd v
proteinech.

o el ureem e
Ay ,lTH Jmau

M. Kotrly
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Struktury

M. Dusek: Constitution isomers of [Cp*2Mo02P2Se3
(Cul)3(CH3CN)]n, J. Hasek: Interakce polymerd s protei-
ny - Polymerni strukturni databaze, J. Brynda: Aspartatové
proteasy pathogeni kvasinky Candida parapsilos, M.
Pospisil: Interkalované hydrotalcity, difrakce a modelo-
vani, F. Laufek: Krystalografické studium ternarnich
systémd s platinovymi kovy

L. Sodomka: Sto Sestnact let vyuzivani rentgenového
zareni, UrCovani dokonalosti zrn karbidu titanu a nitridu
boru pfipravenych metodou vysokoteplotni samosiFici se
syntézy, M. Cerfiansky: Metoda dvou zaFeni - experiment,
R. KuZel: Textury a napéti v tenkych vrstvach. Vybrané

zajimaveé pripady
Pristroje:
J. Marsik: Nové moznosti difraktometru Rigaku SmartLab,

T. Samtleben: High-brilliance low-maintaince microfocus
sources for diffractometry, B. Mi¢: Produkty firmy Bruker

V ramci kolovia byl uspofadan kurs fazové analyzy (P.
BezdiCka, R., KuZel) a také exkurze do Cryturu v Turnove.

J. Dohnalek

V. Havranek

9. Prehlidka studentskych praci z oblasti krystalografie
a strukturni analyzy

Sou€asti  kolokvia Struktura 2011 byla téz tradicni
pfehlidka studentskych praci. Zacastnili se ji studenti z
rdiznych instituci tentokrat pouze v Ceské republice, ktefi
prezentovali vysledky diplomovych a doktorskych praci
v oboru rtg strukturni analyzy. Celkem 13 pfispévk{ z
oblasti - proteinova krystalografie, tenké vrstvy,
nanokrystalické materialy, materialy (textury a napéti).

(s o ji gy ey =1t
ol s = i

J. HaSek

M. Pospisil
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T. Koval’

M. Barchuk

A. Stépankova: Structural and func-
tional study of bi-functional anhy-
drolase, T. Koval: Crystallization
and X-ray structural analysis of bifunctional nuclease
TBN1, G. Demo: Proteiny zapojene do DNA transkripcie,
J. R@zicka: Studium kyslikovych precipitatt v Czochral-
skeho kfemiku pomoci Laueho rtg difrakce, J. Matéjova:
Nanoheteroepitaxy of Ge on Si(001) Studied by X-ray Dif-
fraction, M. Barchuk: Determination of the defects in the
a-plane GaN heteroepitaxial layers, L. Horak: Studium Mn
intersticiald v (Ga,Mn)As pomoci rtg difrakce s vysokym
rozliSenim, J. Endres: Kvantové teCky v amorfni matrici,
V. Vales: NanoteCky Fe,O3/TiO, v Si matrici: Struktura a
morfologie, T. Brunatova: Studium struktury titanatovych
nanotrubek, M. KrliZelova: Studium slitin na bazi zirkonia
pomoci neutronové difrakce, Z. Pala: Studium hloubkové

Z. Pala

A. Stépankova

J. Matéjova

distribuce realné struktury pomoci difrakénich technik, J.
Drahokoupil: Fazova transformace v austenitické oceli
vyvoland plastickou deformaci.

Hlavnimi ocenénymi byli: Z. Pala, M. KridZelova a
J. Drahokoupil (FJFI CVUT Praha), L. Horak (MFF UK),
J. R0zitka (PFF MU Brno), T. Koval' a A. Stépankova
(UMCH AV CR, Praha)

WWW - http://www.xray.cz/xray/csca/kol2011/
Abstrakty pFispévka:
http://www.xray.cz/ms/bul2011-2.htm

Pocet Ucastnikl: 63

J. Drahokoupil

M. Cernik, J. Hybler, M. KriiZzelova
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J. Endres, J. HaSek

9th Discussion in Structural Molecular
Biology

Akademické a univerzitni centrum Nové Hrady
24.-26. 3.

Hlavni prednasky:

I. Barék: Lipid helices formation in Bacillus subtilis cell
membrane, P. Maly: Generation of artifical binders with
affinity to human cytokines via computer-assisted muta-
genesis of a stable protein scaffold and ribosome display
selection, J. PFecechtelova: Torsion angle dependence of
phosphorus chemcial shifts in a nucleic acid backbone
from combined molecular dynamics and density func-
tional calculations, P. RezaZové: Crystal structures of two
protease inhibitors from tick saliva, L. Urbanikova: Struc-
tural basis for substrate recognition by GH30 glucurono-
xylanase from Erwinia Chrysanthemi, J. Brynda: Crystal
structure of the mouse galectin-4 N-terminal carbohydrate
recognition domain, R. Dvorsky: Impact of Point Muta-
tions on Protein Functions: Example Case of Ras GTPases
Kratké prednasky:

P. Dvorék, J. Prchal, J. Dohnélek, D. Rozbesky, P. Hanc,
V. Andrushchenko, L. ReZzabkova, M. Sebela, P. Man, Z.
Chval, V. Sychrovsky, Z. Futera, V. profant, J. Hudecova,

L. Horak, J. Hasek

M. Krlzelova, J. Hasek

D. Reha, I. Kishko, J. Haek, A. Stépankova, T. Koval, O.
Kroutil, M. Krupicka, P. Pachl, A. Kfenek, M. Ruda, O.
Skfehota, J. Houser, R. Ettrich

WWW - http://www.structbio.eu/
Abstrakty pFispévka:
http://www.xray.cz/ms/bul2011-1.htm
Pocet Gcastnikd: 122

Pocet poster(: 46

Od roku 2010 je hlavnim organizatorem Ceska spole¢nost
pro strukturni biologii.
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Ceska spolecnost pro strukturni biologii

Na 8. setkani strukturnich biologli byla zaloZena Ceska
spolecnost pro struktruni biologii, schvaleny stanovy a
zvolena védecka rada. Adresa spole€nosti je

The Czech Society for Structural Biology
(Ceska spolecnost pro strukturni biologii)
Videnska 1083

CZ-142 20 Prague, Czech Republic

fax: +420 296 443 610

ICO: 0022869433

Védecké rada:

Jan Dohnélek, pfedseda
Vladimir SklenaF, mistopredseda
Bohdan Schneider, pokladnik

Rudiger Ettrich, Jindfich HaSek, Richard Hrabal, Tomas
Obsil, ¢lenové.

Védecka rada Krystalografické spole¢nosti

Ing. Hana Brusova
Laboratore pevné faze a optickeé Cistoty
Zentiva, a.s.

RNDr. Jifi Brynda, CSc.
Ustav molekularni genetiky
Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Praha

Prof. RNDr. Jaroslav Fiala, CSc.
ZapadoCeska univerzita, Plzen

Prof. Ing. Nikolaj Ganev, CSc.
Fakulta jaderna a inZenyrska CVUT, Praha

RNDr. Jindfich Hasek, DrSc.
Ustav makromolekularni chemie
Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Praha

RNDr. Jaromir Hrdy, DrSc.
Fyzikalni Ustav
Akademie véd Ceskeé republiky, v.v.i., Prah

RNDr. Jifi Hybler, CSc.
Fyzikalni ustav
Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Praha

RNDr. Jifi Kulda, CSc.
Institute of Laue-Langevin
Grenoble, France

Doc. lvana Kuta Smatanova, PhD
Ustav fyzikalni biologie, JihoCeska univerzita
v Ceskych Budgjovicich

Doc. RNDr. Radomir KuZel, CSc.

Matematicko-fyzikalni fakulta Univerzity Karlovy,
Praha

Doc. RNDr. Petr Mikulik, PhD
Prirodovédeckd fakulta Masarykovy Univerzity,
Brno

Ing. Bohdan Schneider, CSc.
Biotechnologicky Ustav,
Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Praha

RNDr. Zbynék Sourek, CSc.
Fyzikalni dstav
Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Praha

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

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

Védecké €lanky podléhaji recenznimu Fizeni a jsou pfiji-
many v anglicting, ceStiné i slovenstingé. Redaké¢ni rada
mliZe zaslany prispévek odmitnout, pokud se domniva, Ze
konceptné nespadd do redakéniho planu. Clanky z
Casopisu jsou volné dostupné ve formatu PDF na adrese:
http://www.xray.cz/ms. Casopis je zafazen do databéaze
volné dostupnych elektronickych Gasopisti Directory of
Open Access Journals (http://www.doaj.org/).

Newsletter IUCr

na zakladé dohody s IUCT Ctvrtletné rozesila vsem clentim
spolecnosti  Casopis  “Newsletter IUCr”, ktery je
vyCerpévajicim zdrojem informaci o vSech aktivitach ndm
prislusné Mezinarodni krystalografické unie (IUCr).

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

Vyzyvame vsechny €leny a ostatni zajemce, aby pFispéli k
zlepSeni formy i obsahu. Pfinejmensim tim, Ze nam oznami
odkazy na vlastni WWW stranky.

Pracovni skupina Struktura a vlastnosti

zajistuje provoz krystalografickych databazi a zprostred-
kovava nékteré 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).

Synchrotronova sekce

Synchrotronova sekce v ramci Krystalografické spolec-
nosti byla zaloZena v Cervnu 2008 na kolokviu Struktura
2008. Jejim cilem je sdruzit uzivatele synchrotronového
zareni a poskytnout platformu pro vymeénu informaci
Siroké komunite vyuzivajici synchrotronové zareni, ktera
zahrnuje nejen fyziky, ale i chemiky, biology, geology,
Iékare, techniky a pracovniky dalsich obor(i. Momentalni
webovd stranka je umisténa na http://www.phys-
ics.muni.cz/ufkl/SynSekce.
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Grantové projekty

Spole€nost vita vSechny iniciativy a projekty prospésné
pro rozvoj krystalografie a obor( s ni souvisegjicich.

Spoluprace

Spolecnost Uzce spolupracuje s nasledujicimi odbornymi
organizacemi: Odborna skupina pre fyziku a chémiu
tuhych latok, Bratislava, Regionalni komitét IUCr, a
mezindrodnimi organizacemi IUCr, ECA, ACA, Protein
Society, EPDIC committee, ICDD

Clenstvi v Krystalografické spole¢nosti
Podminky €lenstvi:

Registrace a zaplaceny clensky poplatek, ktery €ini 300
K¢, pro studenty a diichodce pak 100,- K& rocné.

Poplatek zahrnuje vloZzné na Rozhovory (4 jednodenni
semindfe o strukturni analyze), zasilani informacnich
material(l a zasilani dvou Gasopistl - “Newsletter IUCr™ a
“Materials Structure in Chemistry, Biology, Physics and
Technology™ nékolikrat rocné.

V/ soucasnosti je mozné vyplnit zakladni data i pres
Internet. Zajemci o aktivity Krystalografické spolecnosti,
ktefi si vSak nepreji platit jakykoli poplatek a byt ¢leny se
mohou pouze zaregistrovat. Dostavaji pak informace o
akcich, ale nikoli tisténé materialy.

Préava a vyhody ¢lend Spole¢nosti:

moznost volit, byt volen a Gc€astnit se rozhodovani o
¢innosti Spolecnosti a Regionalniho komitétu IUCr;

moznost zUcastnit se konkurzu na poskytnuti stipendia na
konference SpoleCnosti a nékteré dal3i akce na nichZ se
Spolecénost podili. Stipendium mlzZe udélit bud organi-
zalni vybor pfislusné akce, nebo mlZe Gdast na akci
dotovat vybor Spolecnosti. Zpravidla se poskytuji slevy
vloZného;

moznost podat vlastni vyzkumny projekt grantové
agentufe prostfednictvim Krystalografické spole¢nosti;

moznost vyuzivat sluzeb knihovny Krystalografické
spolecnosti;

lepSi dostupnost informaci tykajicich se krystalografie,
materialového vyzkumu, strukturni analyzy, atd;

navrhnout zfizeni a GCastnit se aktivit specializovanych
odbornych skupin;

organizovat za pomoci Spolecnosti semindr Ci konferenci
specializovanou na Vami vybrané téma;

sdruzovat prostfedky k zakoupeni €i pronajmu spolecné
sdilenych prostredk( (napf. prondjem databazi);
organizovat prostfednictvim Spolecnosti mnohostrannou
spolupraci s pravnimi subjekty v CR, SR, pfipadné v
zahranici;

podavat navrhy na udéleni cen v oblasti Krystalografie;

podavat prostrednictvim Spole€nosti navrhy na kandidaty
do komisi IUCr, do ECA a ostatnich mezinarodnich
organizaci spolupracujicich se Spole€nosti.

Sekretariat spolecnosti
Cinnost spoleénosti Fidi sekretariat spole€nosti ve sloZeni:
Predseda:

RNDr. Jindfich Hasek, DrSc
Ustav makromolekularni chemie AV CR
Heyrovského ndm. 2, 162 06 Praha 6
Tel. 00420- 296 809 390,
Fax: 00420- 296 809 410
E-mail: hasek@imc.cas.cz

Mistopredseda:

RNDr. Zbynék Sourek, CSc.
Fyzikalni ustav AV CR
Na Slovance 2
182 21 Praha 8
Tel. 00420- 266 052 892
Fax: 00420- 286 890 527
E-mail: sourek@fzu.cz

Mistopredsedkyné:

Doc. Ivana Kuta Smatanova, PhD
Fakulta rybarstvi a ochrany vod, JihoGeska univerzita
v Ceskych Budgjovicich
Novy zdmek 136
373 33 Nové Hrady
Tel. 00420- 386 361 279
Fax: 00420- 386 361 219
E-mail: kuta@frov.jcu.cz

Tajemnik

Doc. RNDr. Radomir Kuzel, Csc.
Matematicko-fyzikalni fakulta UK,
Ke Karlovu 5, 121 16 Praha 2
Tel: 00420-221911394
Fax: 00420-224911061
E-mail: kuzel@karlov.mff.cuni.cz

Regionalni komitét IUCr

Doc. RNDr. Radomir KuZzel, CSc. (predseda)
Katedra fyziky kondenzovanych latek
Matematicko-fyzikalni fakulta
Univerzita Karlova v Praze

Prof. Ing. Marian Koman, DrSc. (mistopfedseda)
Katedra anorganickej chémie, STU Bratislava

Doc. Ing. Lubomir Caplovi¢, PhD.
Materialovotechnicka fakulta, STU Trnava

Prof. RNDr. Juraj Cernak, CSc.
Prirodovedecka fakulta, Univerzita P. J. Safarika,
KosSice

Doc. Ing. Jozef KoziSek, CSc.

Faculty of Chemical Technology
Slovak Technical University, Bratislava
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Doc. Ivana Kuta Smatanova, PhD
Fakulta rybafstvi a ochrany vod, JihoCeska univerzita
v Ceskych Budgjovicich

Doc. RNDr. Petr Mikulik, PhD
Prirodovédecka fakulta
Masarykova univerzita v Brné

Prof. Ing. Nikolaj Ganev, CSc. 3
Fakulta jaderné a fyzikalné inZenyrska, CVUT Praha

R. Kuzel, J. HaSek

FEBS Advanced Course ,,Advanced methods
in macromolecular crystallization 1V

Akademické a univerzitni centrum Nové Hrady
25.6.- 2.7.2010

Na (ispésné tfi roéniky FEBS PLC kurzi konanych v letech
2004, 2006 a 2008 navazal Ctvrty pofadany poprvé na
konci €ervna 2010. Na kurz prijali pozvani pfedni svétovi
odbornici z oblasti proteinové krystalografie jako napf.
Prof. Naomi Chayen z Imperial College London (UK),
Prof. Martin Caffrey z Trinity College Dublin (Irsko), Dr.
Terese Berfors z Upsalla University (Svédsko), Prof. Juan
Manuel Garcia-Ruiz z Laboratorio de Estudios Cristal-
ografico (LEC) Edificio BIC-Granada (Spanélsko), Prof.
Christian Betzel z Univ.-klinikum Hamburg (Némecko) a
daldich 16 svétové uzndvanych specialist(. Akci, kterd
byla poradana pod zastitou FEBS (Federation of European
Biochemical Societies), sponzorovalo 7 zahrani¢nich a 2
Ceské firmy a také Ceska a Slovenska Krystalograficka
spolecnost. Na zékladé poZzadovanych kritérii bylo na kurz
vybréno 3est studenttl z Cech a devatenact studentti z ostat-
nich evropskych zemi. V dopolednich cyklech pfednasek
se studenti seznamili s metodami izolace, purifikace a
krystalizace proteind. Obeznamili se nejen se standardnimi
hodinéch si v rdmci praktické vyuky vyzkouseli vse, co se
dozvédéli na pfednaskach. Prakticka cviCeni se konala v
misté kurzu v Laboratofi biomolekularni krystalogeneze a
krystalografie. Studenti si s pouzitim rliznych krystali-
zaCnich metod (hanging drop & sitting drop vapour diffu-
sion methods, crystallization in gel, streak seeding, aj.)
sami vypéstovali krystaly modelovych a néktefi i vlastnich
proteind, seznamili se s p¥istrojem vyuzivajicim dynamic-
ky rozptyl svétla a s jeho aplikaci v krystalografii, vyzkou-
Seli si krystalizovat s pomoci robota zapdjceného od firmy
Douglas Instruments, naucili se oCkovat a zmrazovat

krystaly a spravné pracovat s komerénimi sadami roztokd.
V ramci jednotydenniho pobytu byl zajistén kromé
védeckého programu také kulturné-spolecensky program,
napfiklad navstéva Ceského Krumlova. Na zavér kurzu
byla studenty vyhodnocena jeho odborna a spolecenska
Groven formou dotazniku a Ize konstatovat, Ze UCastnici
byli s kurzem velmi spokojeni (98 % studentli oznagilo
kurz jako vynikajici) a uvitaji dalSi kurzy, které budou v
podobném rozsahu probihat i v nasledujicich letech.
Veskeré informace o krystalizacnich kurzech poradanych
na Novych Hradech jsou uvefejnény na internetové adrese
http://www.img.cas.cz/igm/cc.

Pocet Gcastnikl: 25
Pocet vyuCujicich: 24

Abstrakty prispévk( byly otistény v Materials Structure,
vol. 17, no. 3a (2010).

http://www.xray.cz/ms/bul2010-3a.htm
Organizatofi:
Ivana Kuta Smatanova, Pavlina Rezagova, Rolf Hilgenfeld

lvana Kuta Smatanova
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