
STRUKTURA 2015 - PROGRAMME

 

Mon day, June 22 
 

11:00-13:30 Reg is tra tion 

13:45  Struktura 2015 - Open ing

14:00-16:00 Ses sion I - Struc tural Databases
                                            J. Hašek, B. Schnei der

L1  140
Jindøich Hašek
(Biotechnologický ústav AV ÈR, Praha)

50 let Cambridgské strukturní databáze CSD
50 years of Cam bridge Struc tural Da ta base - CSD

L2
Bohdan Schnei der 141
(Biotechnologický ústav AV ÈR, Praha)

45 let Proteinové strukturní databanky PDB
45 years of Pro tein Struc ture Data bank

L3
Ján Monco¾
(Fakulta chemickej a potravinárskej technologie STU, 

Bratislava )

Využitie CSD na slovenských vysokých školách
Use of CSD in Slo vak Uni ver si ties

16:00 Cof fee break 

16:30-18:50 Course on groups in crys tal log ra phy

small hall A
                                           R. Kužel, E. Dobroèka

19:00 Din ner

20:00-21.30  Course on groups in crys tal log ra phy

small hall A                                         R. Kužel, V. Petøíèek

Tues day, June 23

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:30  Ses sion II
 chair: J. Hašek

8:30
L4                  142
Michal Dušek
(Fyzikální ústav AV ÈR, Praha)

Systém pro správu vzorku pomocí internetu: cesta od
jednoduché tabulky k monstru
Sys tem for sam ple ad min is tra tion with the aid of Internet: a way

from sim ple ta ble to mon ster

9:10    
L5                                                                                      145
Jiøí Brynda
(Ústav organické chemie a biochemie AV ÈR, Praha)

Upøesòování proteinových struktur na vysokém rozlišení,
"lesk a bída" strukturní analýzy biomolekul
High-res o lu tion pro tein struc ture re fine ment - glory and mis ery

of struc ture anal y sis of biomolecules

9:35    
L6                                                                                     145
Michal Babiak
(CEITEC - Støedoevropský technologický institut, MU Brno)

Služby centrální laboratore RTG difrakce v CEITEC-MU
v Brnì
Ser vices of cen tral lab o ra to ries of CEITEC-MU Brno

L7                                                                                     127
Tomáš Klumpler
(CEITEC - Støedoevropský technologický institut, MU Brno)

BioSAXS CEITEC-MU v Brnì
BioSAXS CEITEC-MU in Brno

10:10 Cof fee break 
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11. studentská pøehlídka
stu dent sym po sium

10:30-12:30  Ses sion SI             
 chair: ¼: Urbániková, B. Schneider

10:30
S1  146
Eliška Skoøepová
(VŠCHT v Praze)

Rtg a NMR studia protonovaného stavu farmaceutických
amidù
X-ray and NMR stud ies of protonated state of phar ma ceu ti cal

amides

10:50
S2  147
Veronika Sládková
(VŠCHT v Praze)
Farmaceutické kokrystaly a jejich aplikace
Phar ma ceu ti cal cocrystals and thei ap pli ca tions

11:10
S3                        148
Iuliia Iermak
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU v Èeských Budìjovicích)

Struc tural char ac ter iza tion of glyceraldehyde dehydro -
genase from Thermoplasma acidophilum

11:30
S4                 149
Daria Malakhova
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU v Èeských Budìjovicích)

Crys tal li za tion of novel haloalkane dehalogenase DgaA
iso lated from Glaciecola agarilytica NO2

11:50
S5                  150
Katsiaryna Tratsiak
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU v Èeských Budìjovicích)

Struc tural char ac ter iza tion of the rep re sen ta tive of the al -
pha/beta-hydrolase superfamily from Marinobacter sp.
ELB17

12:10
S6     150
Daniela Jamrichová
(Fakulta prírodných vied, Univerzita ss Cyrila a Metoda v

 Trnave)

Acetylesteráza CE16 z huby Hypocrea jecorina
The study of CE16 acetyl esterase from the fun gus Hypocrea

jecorina

12:30  Lunch

13:50-15:10  Ses sion SII             
 chair: M. Jergel, P. Bezdièka

13:50
S7    152
Mi lan Pšenièka
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Molekulární simulace interakcí nanoèástic CdS s
montmorillonitem
Mo lec u lar sim u la tions of in ter ac tions between CdS nanoparticles 

and mont mo ril lo nite

14:10
S8                                            153
Jakub Rozboøil
(Pøírodovìdecká fakulta Masarykovy univerzity v Brnì)

Rtg difrakèní studium relaxace napìtí v mikrokrystalech
Ge
Strain re lax ation in Ge microcrystals stud ied by X-ray  dif frac tion 

14:30
S9                                            154
Dorota Kašèáková
(Ústav anorganické chemie AV ÈR, Øež)

Príprava a charakterizácia nanokompozitov Fe2O3/SiO2

substituovaných skandiom
Prep a ra tion and Char ac ter iza tion of Iron (III) Ox ide Nano -

composites Sub sti tuted with Scan dium

14:50
S10                                    154
Miroslav Soroka
(Ústav anorganické chemie AV ÈR, Øež)

Príprava orientovaných vrstiev Co3O4 rozkladom NaxCoO2

Prep a ra tion of ori ented Co3O4 films by de com po si tion of

NaxCoO2

15:10  Cof fee break

15:25-17:05  Ses sion SIII             
 chair: M. Èerník, D. Šimek

15:25
S11  155
Jiøí Èapek
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Urèování zbytkového napìtí v duplexní oceli bìhem
termomechanického zpracování
Re sid ual stress de ter mi na tion in du plex steel dur ing thermo -

mechanical treatment

15:45
S12  156
Monika Kuèeráková
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Studium textury metagabro mylonitu pomocí neutronové
difrakce
Study of tex ture of metagabro my lon ite by neu tron dif frac tion



16:05
S13  157
Mar tin Dudr
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Srovnání struktury teplotnì a tahovì indukovaného
marten zitu v nitinolu
In-situ XRD Anal y sis of Nitinol un der Ten sile Stress

16:25
S14                      158
Petr Veøtát
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Stanovení koeficientu teplotní roztažnosti skandátu
vzácných zemin pomocí rentgenové difrakce
De ter mi na tion of the ther mal ex pan sion co ef fi cients of rare-

 earths  scandates by X-ray dif frac tion

16:45
S15                      159
Josef Kašlík
(Pøírodovìdecká fakulta UP v Olomouci)

Vysokoteplotní RTG prášková difrakce jako nástroj pro
monitorování termicky indukovaných transformací

b-Fe2O3 v atmosféøe rùzných plynù
High tem per a ture X-ray pow der dif frac tion as a tool for mon i tor -

ing of ther mally in duced trans for ma tion of ß-Fe2O3 in var i ous at -

mo spheres

17:05   Cof fee break

17:20-18:50  Ses sion SIV             
 chair: E. Dobroèka, J. Kopeèek

17:20
S16                      159
Petr Cejpek
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Studium struktury Heuslerových slitin pomocí rentge no -
vých metod
XRD study of struc ture of Heusler al loys

17:40
S17                      160
Cinthia Antunes Cor rea
(Fyzikální ústav AV ÈR, Praha)

Ac cu racy of struc ture anal y sis of sin gle nanocrystals by
PED

18:00
S18                      161
Tereza Brunátová
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Studium teplotní sta bil ity titanátových nanotrubek do
800 °C
Study of tem per a ture sta bil ity of ti tan ate nanotubes up to 800 °C

18:20
S19                      162
Jana Šmilauerová
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Studium rùstu èástic fáze omega ve slitinách titanu pomocí
rentgenové difrakce
Study of w par ti cle growth in ti ta nium al loys us ing X-ray  dif frac -

tion

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 24
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-9:20 Ses sion III
                                           chair: S. Daniš, P. Bezdièka

8:30
L8                                            164
Marek Kotrlý
(Kriminalistický ústav, Praha)

Zajímavé pøípady z praxe Kriminalistického ústavu
In ter est ing ex am ples from the practiseof In sti tute of Crimi -

nalistics

9:05
L9                                   164
Jan Drahokoupil
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)
Rentgenová difrakce v praxi
X-ray dif frac tion in practise

9:25
L10    
Pe ter Oberta
(Rigaku In no va tive Technologie Eu rope)

Nový difraktometr Rigaku - SmartLab3
New Rigaku diffractometer - SmartLab3

9:45
L11    
News from Panalytical

10:15 Cof fee break
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10:40-12:45  Ses sion IV             
                                 chair: S. Daniš, R. Kužel

10:40
L12   137
Matej Jergel
(Fyzikálny ústav SAV, Bratislava)

Kryštálová optika pre tvarovanie rtg zväzku
Crys tal X-ray op tics for me trol ogy and im ag ing

11:05
L13  166               
Zdenìk Matìj
(MAX IV, Univerzita v Lundu, Švédsko)

Integrace dat z 2D detektoru pøi skenovacím práškovém
difrakèním experimentu
In te gra tion of 2D de tec tor data in scan ning pow der dif frac tion ex -

per i ment

11:30
L14  133               
Martina Høibová
(Ústav výrobního inženýrství,Univerzita tomáše Bati ve Zlínì)

Vliv fyzikálních faktorù na fázovou strukturu iso taktic -
kého polybutenu - 1
The ef fect of some phys i cal fac tors on the phase struc ture of

isotactic polybutene -1 

11:50
L15a   
Petr Mikulík
(Ústav fyziky kondenzovaných látek PøF MU Brno)

Eu ro pean Syn chro tron User Or gani sa tion (ESUO) a portál
WayForLight.eu

12:05
L15b  168
Radomír Kužel
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Mezinárodní rok krystalografie a aktivity Mezinárodní
krystalografické unie - IUCr
In ter na tional Year of Crys tal log ra phy - IYCr

In ter na tional Un ion of Crys tal log ra phy – IUCr

12:30  Lunch

13:40-15:20 Course on groups in crys tal log ra phy
small hall A
                                                                    V. Petøíèek

15:30-19:00  Ses sion Va       
 chair: M. Dopita, J. Drahokoupil

15:30
L16   171
Edmund Dobroèka
(Elektrotechnický ústav SAV Bratislava)

Meranie zbytkových näpetí v silne orientovaných vrstvách
Mea sur ing of re sid ual stresses in strongly tex tured thin films 

15:50
L17  172
Mar tin Èerník
(U.S.Steel Košice)

Röntgenová difrakèná analýza uhlia a koksu
X-ray Dif frac tion Anal y sis of Coal

16:10
L18                     174
Jaromír Kopeèek
(Fyzikální ústav AVÈR Praha)

Slitiny s tvarovou pamìtí studované pomocí EBSD
Shape mem ory al loys in ves ti gated by EBSD method

16:30
L19                      175
Dan iel Šimek
(Fyzikální ústav AV ÈR, Praha)

Mikrostruktura tažené perlitické oceli a její obraz v rtg.
difrakci
Microstructure of drawn pearl it ic steel and its im age in XRD

16:50
L20                175
Mar ian Èeròanský
(Fyzikální ústav AVÈR, Praha)

Laserové opracování materiálù
La ser treatment of ma te ri als

17:10 Break

17:30
L21  176               
Lukáš Horák
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Studium (mag neto-)strukturního pøechodu v tenkých
vrstvách FeRh pomocí XRD
X-ray dif frac tion study of the (mag neto-)struc tural tran si tion in

FeRh thin lay ers

17:50
L22  177
Tomáš Roch
(Fakulta matematiky, fyziky a informatiky UK v Bratislave)

Štruktúrna charakterizácia heteroštruktúr plynových sen -
zorov na báze kovových oxidov
Struc tural char ac ter iza tion of metal ox ide based gas sen sor

heterostructures
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18:10
L23  178               
Rob ert Uhrecký
(Ústav anorganické chemie AV ÈR, Øež)

Orientované vrstvy SrAl12O19 pøipravené metodou CSD
Ori ented SrAl12O19 thin films by chem i cal so lu tion de po si tion

method

18:30
L24   179
Pe ter Vranec
(U.S.Steel Košice)

Stanovenie fázového zloženia aglomerátov metódou
röntge novej difrakcie

15:30-19:00  Ses sion Vb       
 chair: P. Vojtíšek, J. Brynda

L25                181
15:30
Ján Monco¾
(Fakulta chemickej a potravinárskej technologie STU, 

Bratislava)

Samousporiadanie meïnatých karboxylátov do supra -
mole ku lových dimérov a supramolekulových sietí
prostred níc tvom vodíkových väzieb
A self-as sem bly of cop per(II) carboxylate through H- bonds into

supra mo lecu lar struc ture and supra mo lecu lar net works

L26 182
16:00
Erik Rakovský
(Prírodovedecká fakulta UK Bratislava)

Funkcionalizácia polyoxometalátov komplexami prechod -
ných kovov
Funkcionalizácia polyoxometalátov komplexami prechod -
ných kovov

L27                      184
16:20
Bohdan Schnei der
(Biotechnologický ústav AVÈR, Praha)

"Jemná struktura DNA" duplexu
"Fine struc ture" of dou ble he li cal DNA

16:45 Break

L28                     184
17:10
¼ubica Urbániková
(Ústav molekulárnej biologie SAV Bratislava)

Glukoamylázy zo Saccharomycopsis fibuligera - štruktúra
a stabilita 
Glucoamylases from Saccharomycopsis fibuligera - struc -
ture and sta bil ity

L29                     185
17:35
Barbora Vidová
(Ústav molekulárnej biologie SAV Bratislava)

Aktinofágové endolyzíny: bioinformatická analýza domén
a proteín-substrát interakcií
Actinophage endolysins: bioinformatic anal y sis of do mains and

their in ter ac tions with sub strate 

18:00
L30                     186
Radka Chaloupková 
(Pøírodovìdecká fakulta MU, Brno)

Vyladìní pøístupového tunelu enzymu
Fine-tun ing of en zyme ac cess tun nel for mini mi sa tion of sta bil -

ity-func tion trade off

18:25
L31   187
Tatyana Prudnikova
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU v Èeských Budìjovicích)

Struc tural char ac ter iza tion of haloalkane dehalogenases

19.00 As sem bly of the CSCA mem bers

20:00 Din ner

Thurs day, June 25
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:20 Ses sion VI
                                           chair: M. Dušek, J. Hybler

8:30
L32  188
František Laufek
(Èeská geologická služba, Praha)

Strukturní typy a anorganická strukturní databáze
Con cept of struc tural types in the In or ganic Crys tal Struc ture Da -

ta base (ICSD)

9:10
L33  189               
Radomír Kužel
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)
Možnosti užití nové verze databáze práškových difrak -
èních dat - PDF-4+, volnì dostupné strukturní databáze
Use of Pow der Dif frac tion File – PDF4+, open struc ture da ta -

bases
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9:35
L34  192               
Jan Rohlíèek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)

Øešení struktur z laboratorních práškových difrakèních dat
- trendy, možnosti, pøíklady
Struc ture so lu tion from lab o ra tory pow der dif frac tion data -

trends, pos si bil i ties, ex am ples

10:20 Cof fee break

10:40-12:30  Ses sion VII             
                                           chair: Z. Šourek, P. Mikulík

10:40
L35   193
Jiøí Novák
(Pokroèilé nanotechnologie a mikrotechnologie, CEITEC MU

Brno)

Rozmanitost a systematika struktur binárních smìsí orga -
nických polovodièù
Di ver sity and sys tem at ics of struc tures of bi nary mix tures of or -

ganic semi con duc tors

11:10 
L36 194
Mojmír Meduòa
(Pøírodovìdecká fakulta, Masarykova univerzita, Brno)

Rekonstrukce tvaru mikrokrystalu pomocí rtg
nanodifrakce na 3D multivrstvách
Re con struc tion of crys tal shapes by X-ray nanodiffraction from

3D mul ti ple quan tum wells 

11:35 
L37 196
Miroslav Šlouf
(Ústav makromolekulární chemie AV ÈR, Praha)

Využití Fourierovy transformace pøi analýze 
Ap pli ca tion of Fou rier Trans form to Im age Anal y sis of Mi cro -

graphs II

11:55
L38                      197
Mi lan Dopita
(Bergakademie Tech ni cal Uni ver sity Freiberg )

Rtg rozptyl na silnì porušených uhlíkatých materiálech
X-ray scat ter ing on highly per turbed car bon nanomaterials

12.30  Lunch

13:30-15:30 Course on groups in crystallography
small hall                                       V. Petøíèek, R. Kužel

Bi o lo gi cal Small An g le X-Ray Scat te ring at CEITEC-MU
T. Klumpler, T. Ger gu ri, O. Jas no vi do va, L. Krej èí,
K. Ku bí èek, D. Nì me èek, V. Sed lá èek, R. Štefl

 127

The ef fect of some phy s i cal fac tors on the phase structu re 
of iso tactic po ly bu te ne-1

M. Høi bo vá, F. Ryb ni káø, J. Ja ku bí èek   133

Crys tal X-ray op tics for me t ro lo gy and ima ging
M. Jer gel, K. Végsõ, P. Šif fa lo viè, Y. Ha laho vets, 
D. Ko ry tár, Z. Záp ražný, P. Va go viè

 137

Abs tracts from Struk tu ra 2015

Mon day, June 22, Sessi on I  140

Tue sday, June 23, mor ning, Sessi on II 142

Tue sday, June 23, Stu dent sym posi um I 146

Tue sday, June 23, Stu dent sym posi um II 152

Tue sday,June 23, Stu dent sym posi um III   155

Tue sday,June 23, Stu dent sym posi um IV   159

Wed ne sday, June 24, mor ning, Sessi on III   164

Wed ne sday, June 24, mor ning, Sessi on IV   166

Wed ne sday, June 24, af ter no on, Sessi on Va   171

Wed ne sday, June 24, af ter no on, Sessi on Vb   181

Thur sday, June 25, Sessi on VI    188

Thur sday, June 25, Sessi on VII   193

Programme   200

Author index   206
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