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2Kamil Poruba, Hrachovec 140, ValaSské Mezirici
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Tato prace prezentuje internetové rozhrani, které unifikuje
a zjednodusSuje praci s vysledky méfeni. Obracime se
pfedevs§im na laboratofe zabyvajici se charakterizaci
materiali a konkrétné vychazime ze zkusenosti dlouhole-
tého provozu laboratoie RTG difrakce na monokrystalech
ve Fyzikalnim tstavu.

V laboratofi, ktera méfi velké mnozstvi vzorkti od
ruznych uzivatel, po ¢ase neodvratné vyvstane otazka,
jakym zplsobem si zaznamenavat informace o vzorcich.
Napiiklad kdy byl ktery vzorek zméfen, jestli nema byt
preméften, jaké zajimavosti (dvojcaténi, modulace, fazové
pfechody) byly pozorovany, jestli data vzorku byla
nakonec pouzita pro piipravu publikace. Pokud je méfe-
nych vzorkl opravdu hodné (Obr. 1), mtze byt pozadavek
typu “doplite, prosim, podrobnosti o upfesiiovani 2-bro-
mo-3-phenylpropenal-thiosemicarbazonu” no¢ni murou,
protoze v dobé piipravy publikace nemusime jiz ani védét,
kdy se latka métila, pod jakou zkratkou byla nazvéana a
mnohdy ani kdo ji vlastné poslal.

Prvnim krokem k feSeni je vytvoreni tabulky, kam si
vzorky mizeme zapisovat. Jakmile vSak takova tabulka
presahne tisic fadek, dostavuje se pocit, Ze ani tabulka neni
zrovna nejprehlednéjsi feSeni a ze by bylo vhodné pro
kazdého uzivatele zfidit zvlastni tabulku. Pocet uzivatelt a
jejich tabulek utésené nartista a nastava potieba vyhledavat
informace mezi tabulkami. Pfevedeni jednotlivych tabulek
jako stranek do Excelu vyfesi fadu problémt, ale ptepiso-
vani informaci z Excelu do mailu pro uspokojeni neod-
bytnych tazatelti zac¢ina byt také velmi pracné a mozna,
fikame si, by se to mélo vSechno dat na internet, aby si
uzivatelé¢ mohli potfebné informace hledat sami. Jelikoz ne
kazdy uzivatel snese, aby ostatni vidé€li, co méfi a jak to
vyslo, jednotlivé uzivatelské tabulky na internetu musi

dostat oddé€lena piistupova prava. Tato prava musi nékdo
ptidélovat a uvazovany internetovy systém zacina ziskavat
hierarchickou strukturu. Pfi pfemysleni nad typy uzivatel
a jejich pravy, nad tim, jak by se mél systém chovat a co by
vSechno do ného mélo jit ukladat, dosp&jeme zahy
k smutnému zjisténi, Ze abychom si sami napsali takovy
program, museli bychom zménit profesi, ale pak uz
bychom ho nepotiebovali. Z tabulky se stava monstrum -
vyhlasujeme patrani po IT specialistech!

S internetovymi systémy pro spravu c¢ehokoli mame
v Ceské republice odstrasujici zkusenosti. Pracovnici
Akademie véd maji své Verso, program nabizejici nej-
komplexnéjsi a nejsofistikovangjsi cestu, jak pfi objednani
papirovych kapesnikti vyuzit beze zbytku svoji pracovni
dobu; ministra Drabka jeho systém smetl; registr vozidel je
nyni pro jistotu tesan do kamennych tabulek; Iékati miluji
svij stale ruseny nikdy nezruseny 1ZIP. Vyvojafi téchto
systému se zasadn¢ nezajimaji o nazory uzivateld, protoze
dlouholeté zkuSenosti zalozené na ignorovani vsech faktt
jsou nejlepsi zarukou, ze systém nebude fungovat tak, jak
ma, a ze kontinudlni pokusy o jeho zprovoznéni pfinesou
firme 1éta plodné spoluprace s obéti. Abychom se téchto
problémt vyvarovali, vznikl popisovany systém ve
spolupraci experimentatora (MD) a studenta (KP), pfi¢emz
MD védél jiz na zacatku skoro ptesné, co chce, zatimco
KP, vycepovany stiedoskolskym studiem, byl ochoten
trpélivé ladit systém za provozu a naslouchat stile se
nékam posunujicim pozadavkim. Systém jsme zacali
prakticky pouzivat okamzité po vzniku ,tabulek s pfistu-
povymi pravy® a prubézné jej pripominkovali jak ¢lenové
laboratote, tak nékteti trpélivi externi uzivatelé. Vyvoj
zabral skoro cely rok a bude jesté néjaky Cas pokracovat,

Obrazek 1. Vychozi situace vhodna k uvahdm o zavedeni systému pro spravu vzorkd.
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Last messages

Show '\Ol entries

Search:

Date From To Message Sample name Answered FULL
2015-05-30 21:58:11 BElbali = Dear Michal, please give me your solution from ... b730_SrNivV x FULL
2015-05-29 00:02:50 MDusek The sample was a twin but overlaps are small an b730_SrNiv x FULL
2015-05-28 16:38:08 BElbali Hi Michal, could you please send me such measu b730_SrNiV x FULL

2015-05-29 12:30:19 MDusek Hi Brahim, | have discovered the sample, | am b704_Li v FULL

2015-05-24 12:22:19 MDusek - Hi Brahim, | cannot find the sample. Could you . b704_Li v FULL
2015-05-22 20:14:17 Admin Hi Brahim, Not yet but | will make it during . b704_Li v FULL
2015-05-22 11:38:15 BElbali Hi Michal, | am curious to know if you measure b704_Li v FULL

2015-05-09 18:02:22 BElbali - Hi Michal, please do b704 as priority when you b704_Li v FULL
2015-05-28 23:36:15 MDusek - Hi Brahim, Yes, indeed, if the structure is ne ... b709_CF3 v FULL
2015-05-28 21:54:47 BEIbali Hi Michal, if the structure is new, it must be b709_CF3 s FULL

Showing 1 to 10 of 100 entries

Obrizek 2. Cast stranky “News” po piihlaseni do systému.

diky pouzitému postupu ale celou dobu vime, Ze vznika
presné to, co jsme potiebovali.

Zakladem systému je hierarchie uzivateldi. Na vrcholu
stromu stoji Admin, ktery je prvni po Bohu a smi skoro
vSechno. Nasleduje typ uzivatele ,,Responsible®, tj. osoba
odpovédnd za méfeni a pocitani vzorku, které ji pfifadil
Admin. Responsible ma plna prava ke svéfenym vzorku,
muze tedy ménit libovolné udaje, vkladat a rusit vysledky,
ale nesmi vzorky smazat. Nejlimitovanéjsi prava ma ten,
bez kterého by to nefungovalo, tedy typ uZivatele
,»Owner", coz je osoba vlastnici vzorky. Owner vklada do
systému své vzorky a pak uz jen ¢eka na jejich zméfeni a
stézuje si na pomalost procesu a nedokonalost vysledkti na
specialnim stéZzovacim zafizeni. Systém je otevieny, takze

Samples assigned to "MDusek"

Previous - 2 3 4 5 10 Next

Responsible miize mit své vlastni vzorky, ¢imz pak pracuje
podle ptydepe vyzkumnych center v uzivatelském rezimu.
Kazd4 zména, kterd se udala se vzorky, se zapisuje do
systému a prichazi tém, kterych se tykd, ve formé e-mail
digestu.

Po pfipojeni do systému se ukadzi nejnovejsi zpravy o
vzorcich (Obr. 2) a tabulka vzorkil nalezejici danému
uzivateli (Obr. 3). V tabulce je mozné vyhledavat, vzorky
ruzné fadit, vybirat z nich skupiny a aplikovat na né
skupinové operace. Odkaz FULL ukaze pro kazdy vzorek
plnou informaci o vzorku (Obr. 4). Kazdy vzorek ma sta-
tus, ktery definuje stav praci na vzorku, policko na
chemické schéma nebo slozeni, informaéni okénko na
zakladni informace, policka na krystalografické udaje,

Show  10[v| | entries Search:
ID Last change Sample name Status Owner ATT HIST FULL
470 2015-05-27 12:30:12 Cobtc3HA finished - only data required LSmolko ATT (1) HIST FULL
469 2015-05-27 12:13:36 Cobtc2HA waiting LSmolko ATT (2) HIST FULL
468 2015-05-27 12:12:07 Cobtc1HA finished - only data required LSmolko ATT (1) HIST FULL
451 2015-05-20 17:40:32 b739_LBN warting BEIbali ATT {0} HIST FULL
337 2015-05-11 11:11:32 b216_EB75 discarded - known BElbali ATT (1) HIST FULL
336 2015-05-26 18:52:33 b738 NiGa.2 finished - only data required BElbali ATT (2) HIST FULL
335 2015-05-26 18:47:29 b737_BaCr3 finished - only data required BEIbali ATT (2) HIST FULL
334 2015-05-11 11:11:32 b736_KHo finished BElbali ATT (2) HIST FULL
333 2015-05-26 18:41:46 b735_CsH finished - only data required BEIpali ATT {2) HIST FULL
332 2015-05-20 11:53:12 b734_CoGa measured BElbali ATT {0} HIST FULL

Showing 1 to 10 of 154 entries

Flease note that Shift + sorting button makes sorting by secondary criterion

Obrazek. 3. Seznam vzorkt pfifazeny uzivateli MDusek.

Previousnz 34 5 16 Next
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Prev | Next

Sample Page for "Cobtc3HA" [ID: 470]

Owner Creation date

LSmolko 2015-05-25

Responsible Last change

MDusek

Invite a guest

2015-05-27 12:30:12

Chemical scheme @

NO IMAGE

Composition / Formula AVAILABLE

Co{btc)i2, ~ =
btc=4,7-difenyl-2,9-dimetyl-1,10. v i
Notes
‘Wavelength Temperature
1.54184 120.00(10)
Peaks along a* Peaks along c* fUSE3 3

Peaks along b* @

NO IMAGE
AVAILABLE

s

Unit cell

NO IMAGE
AVAILABLE

8.01047(14) 23.7056(2) 12.7186(2) 90.0 98.6236(17) 90.0

Modulation vector(s)

[] Urgent

Status

finished - only data required

Sample photo

<

same 2> EEIETE)
Sample type

single crystal e

Experimental frame(s)

Velume

2387.86(6)

Symmetry

bez nebezpeli, Ze majitel si vysledek
stahne a predcasné¢ opublikuje. Pro
vzajemnou konzultaci vzorkd slouzi
tlacitko ,.Invite a guest”, kterym muize-
me udaje o vzorku zpfistupnit jinému
uzivateli.

Pravé vyvijenou funkci popisova-
ného systému je moznost pfifadit jeden
nebo vice vzorkli ke vznikajici publi-
kaci. Rukopisy publikaci budou pod
profilem uzivatele na samostatné
strance, ale s vazbou na vzorky, takze
bychom jiz neméli upadat do rozpaka,
kterych dat se extern¢ napsany rukopis
vlastné tyka. Jakmile bude rukopis
publikovan, dostanou s nim svazané
vzorky status ,,published, takze bude
mozné snadno sledovat uspésnost
vzorkd.

Legitimni ndmitkou proti prezento-
vanému systému muize byt pracnost
vkladani udaji. Caste¢né je vyieena
tim, Zze program automaticky inter-
pretuje CIF vysledku a policka s
krystalografickou informaci o vzorku
jsou tak =zaplnéna bez intervence
uzivatele. Dal$im feSenim smérem

R{obs) GOF Flack

Keywords (select from the list or type in English with ;" as a delimiter)

- Please select - ﬂ

NO IMAGE
AVAILABLE

Attachments (1) History

CIF: Link Results: Link Launch PubICIF Launch Jmol

Communication box

‘Write your message...

B I =:= i || - ?

Obrazek 4. Plna informace o vzorku.

které se zaplinuji automaticky, pokud je k dispozici CIF.
Systém umoznuje vlozit také fotografii vzorku,
experimentalni obrazek z CCD detektoru, apod. Nasleduje
okénko na diskuzi s majitelem vzorku, takze tento se
napiiklad mtze zeptat, kdy jiz bude vzorek konecné
zméfen, aniz by bylo nutno zji§eovat, o jaky vzorek se
jedna. Ke kazdému vzorku lze také zavést preddefinovana
nebo vlastni klicova slova, pokud se ndm zda, ze vzorek ma
néjakou zajimavou vlastnost vyuzitelnou napftiklad pro
prednasky. Typické klicové slovo je ,,twin®.

Odkaz Attachments ukazuje na seznam piiloh, kde
mohou byt vysledky, obrazky a dalsi potiebné soubory.
Ptilohy mohou byt pro majitele vzorku neviditelné, takze
¢lenové laboratofe mohou navzajem vysledky konzultovat

Twin volume fractions

structure piot [[EIEE)

k urychleni prace se systémem je ma-
krojazyk, ktery umoznuje néekteré
operace automatizovat a spojit pfimo
s provozem piistroje. Napiiklad je
mozné, aby se po ukonceni meéfeni
automaticky zménil status vzorku na
,measured a aby se do tabulek zapsaly
nalezené miizkové parametry.

V soucasné dobé je pod novym
systémem okolo 2000 vzorkt. S tako-
vym poctem zacind jiz byt zajimavy
problém vyhledavani. V soucasnosti
mizeme vzorky vyhledavat z tabulky
vzorkl (Obr. 3), a to podle textovych
fetézcti viditelnych v tabulce anebo
podle textovych fetézct piitomnych
v plné informaci o vzorku. Ve vyvoji je
vyhleddavani podle zakladni bunky a
fazeni vzorka podle jejich podobnosti.

Systém je zaloZzen na potiebach
strukturni analyzy monokrystalt. V dal-
§im vyvoji bychom radi svazali obsah
tabulek a chovani syst¢ému s informaci o typu vzorku.
Zvolime-li jako typ vzorku prasek (misto monokrystalu),
mely by se pfinejmensim zménit formaty na vkladané
obrazky, protoze nejzajimavéjsi grafickou informaci bude
praskovy profil. Zména se bude tykat také faktord shody.
V dalsim kroku bychom chtéli zaradit elektronovou
difrakci, kterd ma také specialni pozadavky.

Spoluprace MD a KP méla komeréni zaklad — spolu-
prace mezi Fyzikalnim ustavem (MD) a tymem Dreaw
(KP, http://www.dreaw.cz/). Vznikly systém mize byt
instalovan zdarma, ale jeho Gipravy jsou zpoplatnéné.
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ATOMIC RESOLUTION CRYSTAL STRUCTURE OF ASPARTIC PROTEASE -
PEPSTAIN COMPLEX

Jifi Brynda

Ustav organické chemie a biochemie, Akademie véd Ceské republiky, Flemingovo nam.2,
Praha 6

Opportunistic pathogens of the genus Candida cause infec-
tions representing a major threat to long-term survival of
immunocompromised patients. Virulence of the Candida
pathogens is enhanced by production of extracellular
proteolytic enzymes and secreted aspartic proteases (Saps)
are therefore studied as potential virulence factors and pos-
sible targets for therapeutic drug design. Candida
parahpsilosis is less invasive than C. albicans, however, it
is one of the leading causative agents of yeast infections.
Here we report three-dimensional crystal structure of
Sapp2p from C. parapsilosis in complex with pepstatin A
at atomic resolution 0.825 A. The structure of Sapp2p was
determined from protein isolated from its natural source

L6

and represents the structure on highest resolution of all as-
partic proteases. Overall fold and topology of Sapp2p is
very similar to the archetypic fold of monomeric aspartic
protease family and known structures of Sap isoenzymes
from C. albicans and Saptlp from C. tropicalis.

Thanks to atomic resolution it was possible to assign
protonation of functionally important side-chains. Posi-
tions of many hydrogen atoms was clearly visible from dif-
ference electron density map and the network of stabilizing
hydrogen bonds became well guessable. New parallelized
version SHELXL program allows us to use least squares
spare matrix protocol to calculate ESDs of all refined
parameters.

SERVICES OFFERED BY X-RAY DIFFRACTION AND BIO-SAXS CORE FACILITY OF
CEITEC BRNO

Michal Babiak

CEITEC - Central European Institute of Technology, Brno, Czech Republic
Department of Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno, Czech Republic

Since the installation of instrumentation (in the first half of
2013) by Rigaku, more than 900 samples of “small mole-
cule” samples and about 2000 samples of proteins were
mounted on goniometers of diffractometers.

The universal diffraction system and protein diffraction
system of the X-ray Diffraction and Bio-SAXS Core Facil-
ity are based on rotating anode generators with multilayer
optics, partial y axis goniometers, CCD detectors and lig-
uid nitrogen based low temperature systems. The protein
diffraction system is also equipped with ACTOR system
for measurement automation.

* Both diffraction system allow customers to request

these types of services:

 Test of a diffraction quality of protein crystals, deriv-

atives, cryoprotectants etc. prior data collection

L7

* Collection of diffraction data with crystals of biolog-

ical macromolecules

* Data collection and solving of the crystal structures

with non-biological single crystals

* Collection of high angle diffraction data with non-bi-

ological single crystals

* Collection of diffraction data with small and/or

weakly diffracting non-biological single crystals

* Minor material supplies (e.g. accessories, liquid ni-

trogen)

The presentation will focus on technical parameters of
diffraction equipment, details about listed services and
their availability, positive and negative experience earned
during almost two years of operation and also on presenta-
tion of some result examples.

BIOLOGICAL SMALL ANGLE SCATTERING AT CEITEC-MU

Tomas Klumpler

Full paper on page 127.
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