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Tato práce prezentuje internetové rozhraní, které unifikuje
a zjednodušuje práci s výsledky mìøení. Obracíme se
pøedevším na laboratoøe zabývající se charakterizací
materiálù a konkrétnì vycházíme ze zkušeností dlou hole -
tého provozu laboratoøe RTG difrakce na monokrystalech
ve Fyzikálním ústavu.

V laboratoøi, která mìøí velké množství vzorkù od
rùzných uživatelù, po èase neodvratnì vyvstane otázka,
jakým zpùsobem si zaznamenávat informace o vzorcích.
Napøíklad kdy byl který vzorek zmìøen, jestli nemá být
pøemìøen, jaké zajímavosti (dvojèatìní, modulace, fázové
pøechody) byly pozorovány, jestli data vzorku byla
nakonec použita pro pøípravu publikace. Pokud je mìøe -
ných vzorkù opravdu hodnì (Obr. 1), mùže být požadavek
typu “doplòte, prosím, podrobnosti o upøes òování 2-bro -
mo - 3-phenylpropenal-thiosemicarbazonu” noèní mùrou,
protože v dobì pøípravy publikace nemusíme již ani vìdìt,
kdy se látka mìøila, pod jakou zkratkou byla nazvána a
mnohdy ani kdo ji vlastnì poslal. 

Prvním krokem k øešení je vytvoøení tabulky, kam si
vzorky mùžeme zapisovat. Jakmile však taková tabulka
pøesáhne tisíc øádek, dostavuje se pocit, že ani tabulka není
zrovna nejpøehlednìjší øešení a že by bylo vhodné pro
každého uživatele zøídit zvláštní tabulku. Poèet uživatelù a
jejich tabulek utìšenì narùstá a nastává potøeba vyhledávat 
informace mezi tabulkami. Pøevedení jednotlivých tabulek
jako stránek do Excelu vyøeší øadu problémù, ale pøepi so -
vá ní informací z Excelu do mailu pro uspokojení neod -
bytných tazatelù zaèíná být také velmi pracné a možná,
øíkáme si, by se to mìlo všechno dát na internet, aby si
uživatelé mohli potøebné informace hledat sami. Jelikož ne
každý uživatel snese, aby ostatní vidìli, co mìøí a jak to
vyšlo, jednotlivé uživatelské tabulky na internetu musí

dostat oddìlená pøístupová práva. Tato práva musí nìkdo
pøidìlovat a uvažovaný internetový systém zaèíná získávat
hierarchickou strukturu. Pøi pøemýšlení nad typy uživatelù
a jejich právy, nad tím, jak by se mìl systém chovat a co by
všechno do nìho mìlo jít ukládat, dospì jeme záhy
k smutnému zjištìní, že abychom si sami napsali takový
pro gram, museli bychom zmìnit profesi, ale pak už
bychom ho nepotøebovali. Z tabulky se stává monstrum -
vyhla šujeme pátrání po IT specialistech! 

S internetovými systémy pro správu èehokoli máme
v Èeské republice odstrašující zkušenosti. Pracovníci
Akademie vìd mají své Verso, pro gram nabízející nej -
komplexnìjší a nejsofistikovanìjší cestu, jak pøi objednání
papírových kapesníkù využít beze zbytku svoji pracovní
dobu; ministra Drábka jeho systém smetl; registr vozidel je
nyní pro jistotu tesán do kamenných tabulek; lékaøi milují
svùj stále rušený nikdy nezrušený IZIP. Vývojáøi tìchto
systémù se zásadnì nezajímají o názory uživatelù, protože
dlouholeté zkušenosti založené na ignorování všech faktù
jsou nejlepší zárukou, že systém nebude fungovat tak, jak
má, a že kontinuální pokusy o jeho zprovoznìní pøinesou
firmì léta plodné spolupráce s obìtí. Abychom se tìchto
problémù vyvarovali, vznikl popisovaný systém ve
spolupráci experimentátora (MD) a studenta (KP), pøièemž 
MD vìdìl již na zaèátku skoro pøesnì, co chce, zatímco
KP, vycepovaný støedoškolským studiem, byl ochoten
trpìlivì ladit systém za provozu a naslouchat stále se
nìkam posunujícím požadavkùm. Systém jsme zaèali
prakticky používat okamžitì po vzniku „tabulek s pøístu -
povými právy“ a prùbìžnì jej pøipomínkovali jak èlenové
laboratoøe, tak nìkteøí trpìliví externí uživatelé. Vývoj
zabral skoro celý rok a bude ještì nìjaký èas pokraèovat,
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Obrázek 1. Výchozí situace vhodná k úvahám o zavedení systému pro správu vzorkù.
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díky použitému postupu ale celou dobu víme, že vzniká
pøesnì to, co jsme potøebovali. 

Základem systému je hierarchie uživatelù. Na vrcholu
stromu stojí Admin, který je první po Bohu a smí skoro
všechno. Následuje typ uživatele „Re spon si ble“, tj. osoba
odpovìdná za mìøení a poèítání vzorkù, které jí pøiøadil
Admin. Re spon si ble má plná práva ke svìøeným vzorkù,
mùže tedy mìnit libovolné údaje, vkládat a rušit výsledky,
ale nesmí vzorky smazat. Nejlimitovanìjší práva má ten,
bez kterého by to nefungovalo, tedy typ uživatele
„Owner“, což je osoba vlastnící vzorky. Owner vkládá do
systému své vzorky a pak už jen èeká na jejich zmìøení a
stìžuje si na pomalost procesu a nedokonalost výsledkù na
speciálním stìžovacím zaøízení. Systém je otevøený, takže

Re spon si ble mùže mít své vlastní vzorky, èímž pak pracuje 
podle ptydepe výzkumných cen ter v uživatelském režimu.
Každá zmìna, která se udála se vzorky, se zapisuje do
systému a pøichází tìm, kterých se týká, ve formì e-mail
digestu. 

Po pøipojení do systému se ukáží nejnovìjší zprávy o
vzorcích (Obr. 2) a tabulka vzorkù náležející danému
uživateli (Obr. 3). V tabulce je možné vyhledávat, vzorky
rùznì øadit, vybírat z nich skupiny a aplikovat na nì
skupinové operace. Odkaz FULL ukáže pro každý vzorek
plnou informaci o vzorku (Obr. 4). Každý vzorek má sta -
tus, který definuje stav prací na vzorku, políèko na
chemické schéma nebo složení, informaèní okénko na
základní informace, políèka na krystalografické údaje,

Obrázek 2. Èást stránky “News” po pøihlášení do systému.

Obrázek. 3. Seznam vzorkù pøiøazený uživateli MDusek.
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které se zaplòují automaticky, pokud je k dispozici CIF.
Systém umožòuje vložit také fotografii vzorku,
experimentální obrázek z CCD detektoru, apod. Následuje
okénko na diskuzi s majitelem vzorku, takže tento se
napøíklad mùže zeptat, kdy již bude vzorek koneènì
zmìøen, aniž by bylo nutno zjiš•ovat, o jaký vzorek se
jedná. Ke každému vzorku lze také zavést pøeddefinovaná
nebo vlastní klíèová slova, pokud se nám zdá, že vzorek má 
nìjakou zajímavou vlastnost využitelnou napøíklad pro
pøednášky. Typické klíèové slovo je „twin“. 

Odkaz At tach ments ukazuje na seznam pøíloh, kde
mohou být výsledky, obrázky a další potøebné soubory.
Pøílohy mohou být pro majitele vzorku neviditelné, takže
èlenové laboratoøe mohou navzájem výsledky konzultovat

bez nebezpeèí, že majitel si výsledek
stáhne a pøedèasnì opublikuje. Pro
vzájemnou konzultaci vzorkù slouží
tlaèítko „In vite a guest“, kterým mùže -
me údaje o vzorku zpøístupnit jinému
uživateli.

Právì vyvíjenou funkci popi so va -
ného systému je možnost pøiøadit jeden
nebo více vzorkù ke vznikající publi -
kaci. Rukopisy publikací budou pod
profilem uživatele na samostatné
stránce, ale s vazbou na vzorky, takže
bychom již nemìli upadat do rozpakù,
kterých dat se externì napsaný rukopis
vlastnì týká. Jakmile bude rukopis
publikován, dostanou s ním svázané
vzorky sta tus „pub lished“, takže bude
možné snadno sledovat úspìšnost
vzorkù. 

Legitimní námitkou proti pre zen to -
vanému systému mùže být pracnost
vkládání údajù. Èásteènì je vyøešena
tím, že pro gram automaticky inter -
pretuje CIF výsledku a políèka s
krystalografickou informací o vzorku
jsou tak zaplnìna bez intervence
uživatele. Dalším øešením smìrem
k urychlení práce se systémem je ma -
kro jazyk, který umožòuje nìkteré
operace automatizovat a spojit pøímo
s provozem pøístroje. Napøíklad je
možné, aby se po ukonèení mìøení
automaticky zmìnil sta tus vzorku na
„mea sured“ a aby se do tabulek zapsaly
nalezené møížkové parametry. 

V souèasné dobì je pod novým
systé mem okolo 2000 vzorkù. S tako -
vým poètem zaèíná již být zajímavý
problém vyhledávání. V souèasnosti
mùžeme vzorky vyhledávat z tabulky
vzorkù (Obr. 3), a to podle textových
øetìzcù viditelných v tabulce anebo
podle textových øetìzcù pøítomných
v plné informaci o vzorku. Ve vývoji je
vyhledávání podle základní buòky a
øazení vzorkù podle jejich podobnosti. 

Systém je založen na potøebách
strukturní analýzy monokrystalù. V dal -
ším vývoji bychom rádi svázali obsah

tabulek a chování systému s informací o typu vzorku.
Zvolíme-li jako typ vzorku prášek (místo monokrystalu),
mìly by se pøinej menším zmìnit formáty na vkládané
obrázky, protože nejzajímavìjší grafickou informací bude
práškový profil. Zmìna se bude týkat také faktorù shody.
V dalším kroku bychom chtìli zaøadit elektronovou
difrakci, která má také speciální požadavky. 

Spolupráce MD a KP mìla komerèní základ – spolu -
práce mezi Fyzikálním ústavem (MD) a týmem Dreaw
(KP, http://www.dreaw.cz/). Vzniklý systém mùže být
instalován zdarma, ale jeho úpravy jsou zpoplatnìné.

Obrázek 4. Plná informace o vzorku.
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ATOMIC RESOLUTION CRYSTAL STRUCTURE OF ASPARTIC PROTEASE –
PEPSTAIN COMPLEX
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Op por tu nis tic patho gens of the ge nus Candida cause in fec -
tions rep re sent ing a ma jor threat to long-term sur vival of
immunocompromised pa tients. Vir u lence of the Candida
patho gens is en hanced by pro duc tion of extracellular
proteolytic en zymes and se creted as par tic pro teas es (Saps)
are there fore stud ied as po ten tial vir u lence fac tors and pos -
si ble tar gets for ther a peu tic drug de sign. Candida
parahpsilosis is less in va sive than C. albicans, how ever, it
is one of the lead ing caus ative agents of yeast in fec tions.
Here we re port three-di men sional crys tal struc ture of
Sapp2p from C. parapsilosis in com plex with pepstatin A
at atomic res o lu tion 0.825 C. The struc ture of Sapp2p was
de ter mined from pro tein iso lated from its nat u ral source

and rep re sents the struc ture on high est res o lu tion of all as -
par tic pro teas es. Over all fold and to pol ogy of Sapp2p is
very sim i lar to the archetypic fold of monomeric as par tic
pro te ase fam ily and known struc tures of Sap isoenzymes
from C. albicans and Sapt1p from C. tropicalis. 

Thanks to atomic res o lu tion it was pos si ble to as sign
protonation of func tion ally im por tant side-chains. Po si -
tions of many hy dro gen at oms was clearly vis i ble from dif -
fer ence elec tron den sity map and the net work of sta bi liz ing 
hy dro gen bonds be came well guessable. New parallelized
ver sion SHELXL pro gram al lows us to use least squares
spare ma trix pro to col to cal cu late ESDs of all refined
parameters.

L6
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CEITEC BRNO
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CEITEC - Cen tral Eu ro pean In sti tute of Tech nol ogy, Brno, Czech Re pub lic
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Since the in stal la tion of in stru men ta tion (in the first half of
2013) by Rigaku, more than 900 sam ples of “small mol e -
cule” sam ples and about 2000 sam ples of pro teins were
mounted on goniometers of diffractometers.

The uni ver sal dif frac tion sys tem and pro tein dif frac tion 
sys tem of the X-ray Dif frac tion and Bio-SAXS Core Fa cil -
ity are based on ro tat ing an ode gen er a tors with multilayer

op tics, par tial c axis goniometers, CCD de tec tors and liq -
uid ni tro gen based low tem per a ture sys tems. The pro tein
dif frac tion system is also equipped with ACTOR sys tem
for mea sure ment au to ma tion.

• Both dif frac tion sys tem al low cus tom ers to re quest
these types of ser vices:

• Test of a dif frac tion qual ity of pro tein crys tals, de riv -
a tives, cryoprotectants etc. prior data col lec tion

• Col lec tion of dif frac tion data with crys tals of bi o log -
i cal macromolecules

• Data col lec tion and solv ing of the crys tal struc tures
with non-bi o log i cal sin gle crys tals

• Col lec tion of high an gle dif frac tion data with non-bi -
o log i cal sin gle crys tals

• Col lec tion of dif frac tion data with small and/or
weakly dif fract ing non-bi o log i cal sin gle crys tals

• Mi nor ma te rial sup plies (e.g. ac ces so ries, liq uid ni -
tro gen)

The pre sen ta tion will fo cus on tech ni cal pa ram e ters of
dif frac tion equip ment, de tails about listed ser vices and
their avail abil ity, pos i tive and neg a tive ex pe ri ence earned
dur ing al most two years of op er a tion and also on pre sen ta -
tion of some result examples.
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BIOLOGICAL SMALL ANGLE SCATTERING AT CEITEC-MU

Tomáš Klumpler 

Full pa per on page 127.


