
STRUKTURA 2012 - PROGRAMME 

Mon day, June 11 
 

11:00-13:00 Reg is tra tion 

13:45  Struktura 2012 - Open ing , a short trib ute to 
           ing. J. Marek

14:00-15:30 Ses sion I
                                           chair: Z. Šourek

14.00
L1       80
Stanislav Daniš
(Matematicko-fyzikální fakulta UK Praha )

100 let rtg difrakce
100 years of X-ray diffraction

14.45
L2       65
Radovan Èerný
(Laboratoire de Cristallographie, Uni ver sity of Geneva)

Øešení struktur z práškù
Struc ture so lu tion from pow der diffraction

15:30 Cof fee break 

16:00-19:00 Ses sion A
                                                              chair:  I. Císaøová, P. Vojtíšek

16:00
SL-A1  92
Jaroslav Maixner                                                             
(VŠCHT Praha)

Krystalografické studium 10-arylflavínu
X-ray sin gle crys tal stud ies of 10-arylflavins

16:20
SL-A2     93
Jozef Kožíšek
(Katedra fyzikálnej chémie, Fakulta chemickej a potravinárskej

technológie, STU Bratislava )

Experimentálna elektronová štruktúra koordinaèných zlú -
èe nín
Ex per i men tal  Elec tronic Struc ture of Co or di na tion Com pounds

16:40
SL-A3    93
Lenka Kucková
(Katedra fyzikálnej chémie, Fakulta chemickej a potravinárskej

technológie, STU Bratislava )

Analýza kryštálovej štruktúry a nábojovej hustoty tetra -
zolu
Charge den sity study of tetrazole

17:00
SL-A4  96
Pe ter Herich
(Katedra fyzikálnej chémie, Fakulta chemickej a potravinárskej

technológie, STU Bratislava )

Syntéza nových Cu(III) subs titu ovaných dithiolátových
komp lexov    (CH3P(Ph)3)[Cu(bdtCl2)2]
Syn the sis of new Cu(III) substitued dithiolate com plexes

(CH3P(Ph)3)[Cu(bdtCl2)2]

17.20 Break

17:40
SL-A5                             97
Pe ter Vranec
(Ústav chemických vied, Prírodovedecká fakulta, Univerzita

Pavla Jozefa Šafárika, Košice.)

Štruktúry nových Pd(II) komplexov s 5,7- halogen derivát -
mi substituovaným 8-hydroxyquinolinom
Struc tures of novel Pd(II) com plexes with 5,7-sub sti tuted

halogenderivatives of 8-hydroxyquinoline

18:00
SL-A6                             99
Katarína Lacková
(Ústav chemických vied, Prírodovedecká fakulta, Univerzita

Pavla Jozefa Šafárika, Košice.)

P@Ùkrátkoordinované komplexy Cu(II) s trikyano metani -
dom, alebo akým zklamaním m^žu byÙ výsledky štruk túr -
nej analýzy
Pentacoordinated Cu(II) com plexes with tricyanomethanide, or

how dis ap pointed can be the re sults of struc ture anal y sis

18:20
SL-A7                                 102
Lu cia Vahovská
(Ústav chemických vied, Prírodovedecká fakulta, Univerzita

Pavla Jozefa Šafárika, Košice.)

Kryštálové štruktúry komplexov Fe(II) a  Co(II) s N-do -
norovými bidentálnými lig andami
Crys tal struc tures of Fe(II) and Co(II) com plexes with N-do nor

bidentate lig ands

18:40
SL-A8                                 104
Mar tin Vávra
(Ústav chemických vied, Prírodovedecká fakulta, Univerzita

Pavla Jozefa Šafárika, Košice.)

Kryštálové štruktúry tetrakyanidoplatitanov Cu(II)
Crys tal struc tures of cop per(II) tetracyanidoplatinates
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16:00-19:00 Ses sion B
                                                          chair:  P. Mikulík, M. Èeròanský

16:00
SL-B1  107
Miroslav Šlouf                                                             
(Ústav makromolekulární chemie AV CR, Praha)

Krystalizace v sendvièových nanokompozitech poly merù
PE, PP a POM
Crys tal li za tion in sand wich nanocomposites of PE, PP and POM

poly mers

16:20
SL-B2               108
František Laufek
(Èeská geologická služba, Praha )

Krystalografické studium ternárních systému s platino -
vými kovy
Crys tal lo graphic study of ter nary sys tems with plat i num-group

met als

16:40
SL-B3               109
Kristina Richterová
(Fyzikální ústav AV CR Praha )

Studium atomového uspoøádání Ni-Mn-Ga pomocí rent -
genové difrakce
X-ray dif frac tion study of atomic ar range ment of Ni-Mn-
Ga

17:00
SL-B4               110
Pavla Roupcová
(Ústav fyziky materiálu AVCR, Brno )

Struktura kvazikrystalických materiálù
Struc ture of Quasicrystalline ma te ri als

17:20 Break

17:30-18:50  Ses sion I        chair: P. Mikulík, M. Èeròanský

L3                82
Václav Holý
(Matematicko-fyzikální fakulta UK Praha )

Softwarové balíky pro výpoèet reflektivity a dynamické 
difrakce 
Our soft ware pack ages for X-ray re flec tivity and dy nam i cal x-ray 

dif frac tion

19:00 Din ner

20:00 Course on pro gram FOX (Radovan Èerný)

Tues day, June 12

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:30  Ses sion II
 chair: S. Daniš, J. Hybler

8:30
L4                 82
Jaroslav Fiala
(Západoèeská univerzita v Plzni)

Neurèitost výsledkù mìøení I
Uncertainity of ex per i men tal re sults

9:15    
L5                                                                                    83
Jiøí Kulda
(ILL Grenoble, France)
Difuzní rozptyl neutronù a jeho aplikace pro studium
neuspoøádanosti v pevných látkách
Neu tron dif fuse scat ter ing and its ap pli ca tion to stud ies of dis or -

der in sol ids

9:50
L6   83
Václav Petøíèek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha )
Struktura ve tøech i více dimenzích
Struc ture in three or more di men sions

10:35 Cof fee break 

11:00
C1
Stjepan Prugoveèki
(Panalytical)
Em py rean - news and possibilites

 
11:30
L7                84
Mariana Klementová
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)
Strukturní upøesnìní z dat precesní elektronové dif -
rakce
Struc ture re fine ment from pre ces sion elec tron dif frac tion data

12:00
SL-C1            116
Ivana Kutá Smatanová
(Jihoèeská univerzita v Èeských Budìjovicích)

Porovnání krystalizaèní schopnosti rùzných proteinù
Com par i son of dif fer ent pro teins crys tal li za tion ca pa bil ity

12:30  Lunch

13.30-14.30
Schùze vìdecké rady Krystalografické spoleènosti a regio -
nálního komitétu IUCr  - I
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 14:30-19:00  Course on pro gram Jana (Václav Petøíèek, 
                        Michal Dušek)   

17:30-18:50  Ses sion D       
 chair: J. Fiala, N. Ganev

17:30
SL-C1                111
Monika Kuèeráková
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská, ÈVUT Praha)

Studium textur slitin zirkonia metodou neutronové difrak -
ce
Neu tron dif frac tion ex am i na tion of tex tures in zir co nium-based

al loys

17:50
SL-C2                112
Jan Øíha
(Nové technologie - výzkumné centrum, ZÈU Plzeò)
Fázové transformace zirkonia sledované in-situ rtg difrakcí
Phase trans for ma tions of E110G Zr-al loy ob served by “in-situ”

XRD

18:10
SL-C3   114
Jaromír Kopeèek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)
Slitiny Co-Ni-Al s tvarovou pamìtí jako komplexní multi -
ferroika
Shape mem ory al loy Co-Ni-Al as com plex multiferroic

18:30
SL-C4                 115
Kamil Kolaøík
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská, ÈVUT Praha )

Difrakèní studium hloubkové distribuce zbytkových napìtí 
v povrchových vrstvách kulièkovaných bezuhlíkatých
ocelích
Dif frac tion Study of Re sid ual Stress Depth Dis tri bu tion in Sur -

face Lay ers of Shot-blasted De car bu rised Steels 

19.00   Din ner

20:15   Meet ing of the sci en tific board of Czech and Slo vak 
Crys tal lo graphic As so ci a tion and IUCr Re gional Com mit -
tee of the Czech and Slo vak Crys tal log ra phers

20:00 Meet ing of young crys tal log ra phers

Wednes day, June 13
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-12:40  Ses sion III             
 chair: V. Petøíèek, J. Kožíšek

8:30
L8                                              71
Miroslav Pospíšil
(Matematicko-fyzikální fakulta UK Praha)
L9   75
Petr Kováø
(Matematicko-fyzikální fakulta UK Praha)
Výpoèetní postupy v molekulární dynamice
Com pu ta tional pro ce dures in mo lec u lar dy nam ics

10:00
C2                
Vernon Smith
(Bruker AXS)

A new ul tra-bright X-ray source us ing  liq uid-metal jet an -
ode tech nol ogy

10:30 Cof fee break

10:50 
L10               
Jindøich Hašek                 86
(Ústav makromolekulární chemie AV ÈR, Praha)

Systematická analýza krystalových a molekulárních
struk tur
Sys tem atic anal y sis of crys tal and mo lec u lar struc tures

11:20 
L11               
Pavol Skubák  87
(Leiden Universiteit, the Neth er lands )

Riešenie štruktúry makromolekúl pomocou viacroz -
mer nej štatistiky
Multivariate meth ods for macromolecular struc ture so lu tion from 

ex per i men tal phases

11:50 
L12               
František Pavelèík  88
(Veterinární a farmaceutická univerzita Brno )
Semiautomatické hledání ligandu v proteinových
strukturách
Semi-automtic search of lig ands in pro tein struc tures

13.00  Lunch
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14:00-15:40 Ses sion D
                                                                 chair:  J. Hašek, F. Pavelèík

14:00
SL-D2               
Pavol Skubák  
(Leiden Universiteit, the Neth er lands )

Riešenie štruktúry makromolekúl pomocou viacrozmernej
štatistiky II
Multivariate meth ods for macromolecular struc ture so lu tion from 

ex per i men tal phases II

14:30
SL-D3               116
Jiøí Brynda
(Ústav molekulární genetiky AV ÈR )

Struktura closo a nido boranových klastrových slouèenin v
kontextu komplexu s proteinovou molekulou, pokus o
témìø anorganické in hib i tory
Bo ron Clus ter De riv a tives as In hib i tors of Im por tant Ther a peu ti -

cal Tar gets: HIV-1 Pro te ase   and   Car bonic Anhydrase IX

SL-D4               117
Petr Pachl
(Ústav molekulární genetiky AV ÈR )

Strukturní návrh selektivních inhibitorù pro 5-nukleo tidáz
Struc ture-based drug de sign of se lec tive 5'-nucleotidases in hib i -

tors

15:00
SL-D5               118
Ga briel Demo
(Národní centrum pro výzkum makromolekul, Masarykova

univer zita, Brno )

Porovnanie kryštalografickej a NMR štruktúry N- termi -
nálnej domény delta podjednotky RNA-polymerázy
Sig nif i cant changes be tween the X-ray struc ture and NMR struc -

ture of d-sub unit of RNA-poly mer ase

15:20
SL-D6               119
Andrea Štìpánková
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská, ÈVUT Praha)

Strukturní a biochemická data enzymu schopného degra -
dace organofosfátù
The struc tural and bio chem i cal data of en zyme ca pa ble of

organo phosphates deg ra da tion

15:40 Break

16:00 
Course on semi-automatic search of lig ands in pro tein
struc tures  (František Pavelèík, Jiøí Václavík)

14:00-15:40 Ses sion E
                                          chair:  R. Kužel, M. Dopita

14:00
SL-E1                                                                                                  121
Zdenìk Matìj
(Matematicko-fyzikální fakulta UK Praha )

Modelování rozšíøení difrakèních profilù vlivem defektù
møíže
Mod el ling ef fects of small crys tal lite size and lat tice de fects on

pow der dif frac tion lines

14:50
SL-E2               124
Jan Drahokoupil
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská, ÈVUT Praha)

Pro gram pro výpoèet makroskopických napìtí
The pro gram for mac ro scopic stress anal y sis

15:20
SL-E3               125
Mar tin Èerník
(US Steel Košice)

Použitie programov na spresnovanie difrakèných zázna -
mov pri riešení oxidických vrstiev na žiaro materiáloch
Ap pli ca tion of Dif frac tion Pat tern Re fine ment Soft ware for Anal -

y ses of Ox ide Lay ers on Refractories

15:50 Break

16.15 Course on pro gram MSTRUCT (Zdenìk Matìj)

19.00 As sem bly of the CSCA mem bers

20:00 Din ner
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Thurs day, June 23
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:40 Ses sion VI
 chair: J. Kulda, Z. Šourek

8:30
L13                 82
Jaroslav Fiala
(Západoèeská univerzita v Plzni)

Neurèitost výsledkù mìøení I
Uncertainity of ex per i men tal re sults

9:20
L14    89
Mar ian Èeròanský
(Fyzikální ústav AV CR Praha)
Popis difrakcních profilu pomocí pojmu matematické
statistiky
De scrip tion of Dif frac tion Pro files by Con cepts of the Math e mat -

i cal Sta tis tics

10:00
C3
Pe ter Oberta
(Rigaku)
Rigaku pøístroje pro SAXS
SAXS Rigaku In stru ments

10:30 Cof fee break

10:50
L15   90
Lukáš Horák
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Simulace map reciprokého prostoru z elastických de -
for maè ních polí v periodických nanostrukturách
Sim u la tion of re cip ro cal space maps from elas tic strain field in

pe ri od i cal nanostructures

11:30 Course on pro gram Jana

13.00  Lunch

Af ter noon

Possible con tin u a tion of courses


