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CENA EVROPSKE KRYSTALOGRAFICKE ASOCIACE UDELENA
POPRVE CESKEMU VEDCI

V nedéli 28. srpna 2016 byla na oteviracim ceremonialu
konference ECM 30 v Basileji udélena devata Perutzova
cena, Max Perutz prize. Jejim drzitelem se stal Dr. Vaclav
Petii¢ek z Fyzikalniho tistavu AV CR, a to za vyvoj
krystalografického programu JANA. Perutzova cena se
udéluje dvakrat za tfi roky a vedle ceny Ewaldovy, kterou
udéluje kazdy treti rok Mezinarodni krystalograficka unie,
se jednd o nejvyssi ocenéni, kterého lze na mezinarodnim
poli v oboru krystalografie dosdhnout. Dulezitost ceny
nejlépe ilustruji osobnosti, které ji dosud obdrzely: Ada
Yonath, Jochen R. Schneider, Carmelo Giacovazzo,
George Sheldrick, Eleanor J. Dodson, David Stuart,
Claude Lecomte, Hartmut Fuef, Randy J. Read a John
Helliwell. Pro Ceskou krystalografii je to potvrzeni jejiho
soucasného vyznamu a stale rostouciho vlivu v mezi-
narodni krystalografické komunité.

Co tomuto uspéchu predchazelo? Vaclav Petiicek
dostal cenu za vytvofeni krystalografického vypocetniho
programu JANA [1], tedy za podobnou ¢innost, za jakou
cenu diive obdrzeli Carmelo Giacovazzo (programy SIR a
EXPO na feseni fazového problému piimymi metodami,
[2]) a George Sheldrick (program SHELX na upfesiiovani
struktur z monokrystalovych difrakénich dat, [3]). Tyto tfi
vyjimeéné osobnosti maji mnoho spoleéného: v pravy cas
se dostaly k védeckému tématu, které bylo teoreticky vice
méné zvladnuté, ale malokdo dovedl teorii aplikovat,
k tématu, které si pfimo fikalo o vytvoreni pocitacového
programu. Vaclav, Carmelo a George své programy nejen
opravdu napsali, ale - narozdil od jinych védct, kteti by se
pak vrhli na dalsi zajimavy problém a mozna by obrzeli své
ceny v oboru fyziky, chemie nebo biologie - tito panové ve
vyvoji svych programu pokracovali a zasvétili jejich
tvorbé cely zivot.

Uspéch programu JANA je o to vice fascinujici, Ze
Vaclav obyval tu stranu Zelezné opony, ktera védecké praci
prilis nepfala, a navic zpracovaval téma, které bylo ve své
dobé naprosto okrajové: upfesnovani modulovanych
struktur. Cela historie JANY zacina v roce 1983, kdy se
Viaclavovi podafilo vycestovat do Buffala, kde zacal
s vyvojem programu na vyzvu svého skolitele, Phillipa
Coppense, ktery mél o dilezitosti modulovanych struktur
jasno od samotného pocatku. Prvni uspésné aplikace
JANY na modulované struktury nalezneme v pracich [4] a
[5]. Bez Phillipa Coppense by program JANA ziejmé
neexistoval ve formé, v jaké jej dnes zname, ale na druhé
strang, bez Vaclava by JANA nevznikla vibec.
vlastnost — cit pro praxi. JANA nebyla prvnim programem
na modulované struktury, prikopnikem v této oblasti byl
genialni Akiji Yamamoto se svym programem REMOS
[6]. REMOS vsak bylo a je dosti obtizné pouzit, zatimco
JANA byla od verze k verzi k uzivatelim stale milejsi, a od
roku 1996 dokonce dostala své prvni grafické rozhrani.
Uzivatelti zacalo ptibyvat po desitkach a program JANA9S
uz jich mél nékolik stovek. Popravdé, v oblasti uzivatelské
piivétivosti vidim svij skromny dil, kterym jsem ptispél
k vyvoji JANY: po Iéta jsem totiz Vaclavovi trpélivé
vysvétloval, co my, bézni krystalografové, jesté dovedeme

uhodnout nebo odvodit a kde uz by za nas mél myslet pro-
gram.

Jedna véc Vaclava naopak od Carmela a George odli-
Suje, a to je sklon k universalité. Zatimco SHELX je celad
léta programem pro strukturni upfesnovani a SIR nebo
EXPO byly vzdy programy pro aplikaci piimych metod,
program JANA se postupné vyvijel smérem k systému,
ktery muzeme nazvat , krystalograficky vypocetni systém
pro upfesnovani atomarnich a magnetickych struktur o
libovolné dimenzi z libovolnych difrakénich dat“. Soucas-
ny program JANA pracuje s daty od praskd i monokrys-
tali, které byly nameéfeny rentgenovymi, neutronovymi
nebo elektronovymi difrakénimi metodami, a dovede
pocitat struktury bézné, modulované i magnetické. Kromé
upfesiiovani struktur ma JANA i cetné interpretacni
nastroje, jako je vypocet a vizualizace Fourierovych map
nebo vypocty geometrie. JANA obsahuje ve svém kodu
témét veskerou krystalografii a inventura vypocetnich
metod, které byly Vaclavem pro tento program vyvinuty
nebo zdokonaleny, by byl ukol pro tym vypocetnich
archeologu.

Ctenafe by urcité zajimalo, jak to vlastné piijde, Ze
Vaclav Perutzovu cenu ve veliké mezinarodni konkurenci
opravdu nakonec dostal, kdyZz jeho averze k vyborim,
komitétim, funkcim, lobovani a védeckému politikateni je
taktka absolutni, takze v komisi nemohl mit zadné ,,svoje
lidi“. Jednim z faktorti je rostouci ¢etnost vyskytu modu-
lovanych struktur, které¢ se soucasnymi difraktometry uz
nelze prehlédnout a fada lidi je zkousi fesit. Modulované
struktury jsou oblibenym néstrojem tyrani doktorandut, a
Véclavova ochota pomoci komukoli s vypoctem modulo-
vané struktury je pfisloveéna. Doktorandi postupné
strarnou a ziskavaji na vlivu a nakonec muselo nutné¢ dojit
k situaci, Ze Vaclav pomohl s modulovanou strukturou uz
skoro kazdému. Prikladem muZe byt mezinarodni komise,
ktera posuzovala ¢innost Fyzikalniho ustavu v roce 2009:
kdyz prisla fe¢ na program JANA, jeden z véhlasnych
hodnotiteld, uz pomérn¢ v letech, podotknul: tim jsem
pocital, kdyz jsem byl student! Velky vliv maji nepo-
chybné¢ také workshopy o programu JANA, kterymi proslo
v poslednich Sesti letech nejméné¢ 1000 ucastniki.
Nejdulezitéjsim faktorem je ale to, ze vyvoj programu
JANA nestagnuje a zasahuje i do oblasti, které se nyni
v krystalografii povazuji za pielomové. Piedevsim se jedna
o elektronovou difrakci, kde JANA zahrnuje i unikatni
nastroje vyvinuté Lukasem Palatinusem [7], a dale o
neutronovou difrakci na magnetickych strukturach, kde
Vaclav realizoval svoji davnou ideu, ze i k témto
problémim se da pfistoupit ,,krystalograficky* a vyuzit pri
vypoctech symetrii difrakéniho obrazu [8].

V ramci tohoto prispévku je zajimavé zminit, jaké je
vlastné vyuziti programu JANA u nas doma, v Cesku. To
bylo dlouhou dobu komplikovano faktem, ze modulované
struktury se v domacim materidlovém vyzkumu vyskyto-
valy sporadicky anebo se sem tyto latky dostavaly se
zpozdénim, tedy uz vyfeSené (programem JANA v za-
hrani¢i). Mistni krystalografy rozhodné nelze podezirat
z toho, ze by program JANA chtéli pouzivat z vlastenec-
kych diivodu, jako Japonci REMOS, spise naopak — JANA
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byla zde ¢asto povazovana za podivny program, se kterym
se clovek dostane leda do potizi, protoze krystalografické
publikacni standardy jsou urceny vlastnostmi programu
SHELX. Proto nebyl u nas program JANA vyuZzivan ani
k feseni béznych problémt chemické krystalografie, ackoli
i zde nabizi nastroje, které jinde k dispozici nejsou. I v této
oblasti ale nakonec doslo k pokroku: editofi si postupné
zvykli na existenci jinych programt a vystupy JANY,
alespon v krystalografickych ¢asopisech, jsou jiz pfijimany
bez diskuze. Do JANY je prubézné dopliovana vétSina
nastroju, které se objevi v SHELX nebo v jeho nadstav-
bach. Pozitivni efekt ma také skuteCnost, ze domaci mate-
ridlovy vyzkum se posledni dobou mimofadné rozvinul a
fada novych materialii se slozitou neznamou strukturou
vznika i v Cesku. Tuzemskych uZivateli posledni dobou
pribyva a jejich davery si vazime.

Specialni kapitolou je Grantova agentura CR. Vyvoj
JANY v devadesatych letech byl financovany tadou
projektit GA CR, pozdg&ji si viak agentura usmyslela, e
psani programil a vyvoj vypocetnich metod neni véda, to je
az kdyz nékdo ten program nebo pouzije na svoje latky.
Dalsich patnact let jsme tedy se stiidavou uspésnosti poda-
vali projekty, kde se JANOU fesily rizné dil¢i problema-
tiky, a zdalo se, ze ¢im mén¢ obecné je téma projektu, tim
vice roste nadéje na zaslani projektu zahrani¢nim hodno-
titelm, ktefi obvykle - narozdil od domacich hodnotitelt -
vyznam programu chapou a jeho vyvoj podporuji. V letos-
nim roce jsme vSak ucinili odvazny, téméf donkichotsky,
pokus a podali jsme projekt na vyvoj verze JANA2018.
Uspéch neotekavame a o negativni posudky se pod&lime
s ostatnimi krystalografy na strankéach jana.fzu.cz. V kon-
textu prave udélené Perutzovy ceny to bude zajimavy
grantové agentury.

JANA2018, bez ohledu na to, v jakém ramci bude
vyvijena, by méla byt pfelomova verze, kdy program
vyuzije nastroj na kresleni struktur k editaci parametri
krystalové struktury. Za inspiraci poslouzi naiky uzivateld,

ze ten €i jiny program umi néco navic v oblasti ovladani, a
doufame, ze podstatné praktické rysy riznych programa se
podaii do JANY2018 dodat, tak fikajic, ,.bez Gjmy na
obecnosti“. Lépe pristupné by se mély stat i vysledky vyse
zminénych projekti GA CR.

Zda se, ze Vaclav Petficek vstupuje nyni do rekapitu-
la¢niho obdobi, nebo zacinaji vychdzet ¢lanky o meto-
dach pouzitych v programu JANA: celkovy ptehled [9],
ktery zpiisobil zdzracny nartist I[F asopisu Zeitschrift fiir
Kristallographie, c¢lanek o problematice nespojitych
modulacnich funkci [10] a ¢lanek o dvojcaténi [11]. Drzme
mu palce, aby toho jesté hodné stihnul!

—

http://jana.fzu.cz
http://wwwba.ic.cnr.it/content/software.
http://shelx.uni-ac.gwdg.de/SHELX/
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Obrazek 1. Vzhledem k tomu, ze v dob¢ vydani tohoto ¢isla nebyly jesté k dispozici fotografie ze slavnostniho piedani
Perutzovy ceny, zatazujeme obrazek z roku 2010, kde Vaclav Petficek piebira cenu Nosnice roku — nejvyssi ocenéni
udélované v oddéleni strukturni analyzy Fyzikalniho tstavu.
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