
CENA EVROPSKÉ KRYSTALOGRAFICKÉ ASOCIACE UDÌLENA 
POPRVÉ ÈESKÉMU VÌDCI

V nedìli 28. srpna 2016 byla na otevíracím ceremoniálu
kon ference ECM 30 v Basileji udìlena devátá Perutzova
cena, Max Perutz prize. Jejím držitelem se stal Dr. Václav
Petøíèek z Fyzikálního ústavu AV ÈR, a to za vývoj
krystalografického programu JANA. Perutzova cena se
udìluje dvakrát za tøi roky a vedle ceny Ewaldovy, kterou
udìluje každý tøetí rok Mezinárodní krystalografická unie,
se jedná o nejvyšší ocenìní, kterého lze na mezinárodním
poli v oboru krystalografie dosáhnout. Dùležitost ceny
nejlépe ilustrují osobnosti, které ji dosud obdržely: Ada
Yonath, Jochen R. Schnei der, Carmelo Giacovazzo,
George Sheldrick, El ea nor J. Dodson, Da vid Stu art,
Claude Lecomte, Hartmut Fueß, Randy J. Read a John
Helliwell. Pro Èeskou krystalografii je to potvrzení jejího
souèasného významu a stále rostoucího vlivu v mezi -
národní krystalografické komunitì. 

Co tomuto úspìchu pøedcházelo? Václav Petøíèek
dostal cenu za vytvoøení krystalografického výpoèetního
programu JANA [1], tedy za podobnou èinnost, za jakou
cenu døíve obdrželi Carmelo Giacovazzo (programy SIR a
EXPO na øešení fázového problému pøímými metodami,
[2]) a  George Sheldrick (pro gram SHELX na upøesòování
struktur z monokrystalových difrakèních dat, [3]). Tyto tøi
výjimeèné osobnosti mají mnoho spoleèného: v pravý èas
se dostaly k vìdeckému tématu, které bylo teoreticky více
ménì zvládnuté, ale málokdo dovedl teorii  aplikovat,
k tématu, které si pøímo øíkalo o vytvoøení poèítaèového
programu. Václav, Carmelo a George své programy nejen
opravdu napsali, ale - narozdíl od jiných vìdcù, kteøí by se
pak vrhli na další zajímavý problém a možná by obrželi své 
ceny v oboru fyziky, chemie nebo biologie - tito pánové ve
vývoji svých programù pokraèovali a zasvìtili jejich
tvorbì celý život. 

Úspìch programu JANA je o to více fascinující, že
Václav obýval tu stranu železné opony, která vìdecké práci 
pøíliš nepøála, a navíc zpracovával téma, které bylo ve své
dobì naprosto okrajové: upøesòování modulovaných
struktur.  Celá historie JANY zaèíná v roce 1983, kdy se
Václa vovi podaøilo vycestovat do Buffala, kde zaèal
s vývojem programu na výzvu svého školitele, Phillipa
Coppense, který mìl o dùležitosti modulovaných struktur
jasno od samotného poèátku. První úspìšné aplikace
JANY na modulované struktury nalezneme v pracích [4] a
[5]. Bez Phillipa Coppense by pro gram JANA zøejmì
neexistoval ve formì, v jaké jej dnes známe, ale na druhé
stranì, bez Václava by JANA nevznikla vùbec. 

Václav, Carmelo a George mají ještì jednu spoleènou
vlastnost – cit pro praxi. JANA nebyla prvním programem
na modulované struktury, prùkopníkem v této oblasti byl
geniální Akiji Yamamoto se svým programem REMOS
[6]. REMOS však bylo a je dosti obtížné použít, zatímco
JANA byla od verze k verzi k uživatelùm stále milejší, a od
roku 1996 dokonce dostala své první grafické rozhraní.
Uživatelù zaèalo pøibývat po desítkách a pro gram JANA98 
už jich mìl nìkolik stovek. Popravdì, v oblasti uživatelské
pøívìtivosti vidím svùj skromný díl, kterým jsem pøispìl
k vývoji JANY: po léta jsem totiž Václavovi trpìlivì
vysvìtloval, co my, bìžní krystalografové, ještì dovedeme

uhodnout nebo odvodit a kde už by za nás mìl myslet pro -
gram. 

Jedna vìc Václava naopak od Carmela a George odli -
šuje, a to je sklon k universalitì. Zatímco SHELX je celá
léta programem pro strukturní upøesòování a SIR nebo
EXPO byly vždy programy pro aplikaci pøímých metod,
pro gram JANA se postupnì vyvíjel smìrem k systému,
který mùžeme nazvat „krystalografický výpoèetní systém
pro upøesòování atomárních a magnetických struktur o
libovolné dimenzi z libovolných difrakèních dat“. Sou èas -
ný pro gram JANA pracuje s daty od práškù i mono krys -
talù, které byly namìøeny rentgenovými, neutro novými
nebo elektronovými difrakèními metodami, a dovede
poèítat struktury bìžné, modulované i magne tické. Kromì
upøesòování struktur má JANA i èetné interpretaèní
nástroje, jako je výpoèet a vizualizace Fourierových map
nebo výpoèty geometrie. JANA obsahuje ve svém kódu
témìø veškerou krystalografii a inventura výpoèetních
metod, které byly Václavem pro tento pro gram vyvinuty
nebo zdokonaleny, by byl úkol pro tým výpoèetních
archeologù. 

Ètenáøe by urèitì zajímalo, jak to vlastnì pøijde, že
Václav Perutzovu cenu ve veliké mezinárodní konkurenci
oprav du nakonec dostal, když jeho averze k výborùm,
komitétùm, funkcím, lobování a vìdeckému politikaøení je
takøka absolutní, takže v komisi nemohl mít žádné „svoje
lidi“. Jedním z faktorù je rostoucí èetnost výskytu modu -
lovaných struktur, které se souèasnými difraktometry už
nelze pøehlédnout a øada lidí je zkouší øešit. Modulované
struktury jsou oblíbeným nástrojem týrání doktorandù, a
Václavova ochota pomoci komukoli s výpoètem modu lo -
vané struktury je pøísloveèná. Doktorandi postupnì
strárnou a získávají na vlivu a nakonec muselo nutnì dojít
k situaci, že Václav pomohl s modulovanou strukturou už
skoro každému. Pøíkladem mùže být mezinárodní komise,
která posuzovala èinnost Fyzikálního ústavu v roce 2009:
když pøišla øeè na pro gram JANA, jeden z vìhlasných
hodnotitelù, už pomìrnì v letech, podotknul: tím jsem
poèítal, když jsem byl stu dent! Velký vliv mají nepo -
chybnì také workshopy o programu JANA, kterými prošlo
v posledních šesti letech nejménì 1000 úèastníkù.
Nejdùležitìjším faktorem je ale to, že vývoj programu
JANA nestagnuje a zasahuje i do oblastí, které se nyní
v krystalografii považují za pøelomové. Pøedevším se jedná 
o elektro novou difrakci, kde JANA zahrnuje i unikátní
nástroje vyvinuté Lukášem Palatinusem [7], a dále o
neutro novou difrakci na magnetických strukturách, kde
Václav realizoval svoji dávnou ideu, že i k tìmto
problémùm se dá pøistoupit „krystalograficky“ a využít pøi
výpoètech symetrii difrakèního obrazu [8]. 

V rámci tohoto pøíspìvku je zajímavé zmínit, jaké je
vlastnì využití programu JANA u nás doma, v Èesku. To
bylo dlouhou dobu komplikováno faktem, že modulované
struktury se v domácím materiálovém výzkumu vysky to -
va ly sporadicky anebo se sem tyto látky dostávaly se
zpož dì ním, tedy už vyøešené (programem JANA v za -
hranièí). Místní krystalografy rozhodnì nelze pode zírat
z toho, že by pro gram JANA chtìli používat z vlaste nec -
kých dùvodù, jako Japonci REMOS, spíše naopak – JANA
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byla zde èasto považována za podivný pro gram, se kterým
se èlovìk dostane leda do potíží, protože krystalografické
publikaèní standardy jsou urèeny vlastnostmi programu
SHELX. Proto nebyl u nás pro gram JANA využíván ani
k øešení bìžných problémù chemické krystalografie, aèkoli 
i zde nabízí nástroje, které jinde k dispo zici nejsou. I v této
oblasti ale nakonec došlo k pokroku: editoøi si postupnì
zvykli na existenci jiných prog ra mù a výstupy JANY,
alespoò v krystalografických èaso pisech, jsou již pøijímány 
bez diskuze. Do JANY je prùbìžnì doplòována vìtšina
nástrojù, které se objeví v SHELX nebo v jeho nad stav -
bách. Pozitivní efekt má také skuteènost, že domácí mate -
riá lo vý výzkum se poslední dobou mimoøádnì rozvinul a
øada nových materiálù se složitou neznámou strukturou
vzniká i v Èesku. Tuzem ských uživatelù poslední dobou
pøibývá a jejich dùvìry si vážíme.

Speciální kapitolou je Grantová agentura ÈR. Vývoj
JANY v devadesátých letech byl financovaný øadou
projek tù GA ÈR, pozdìji si však agentura usmyslela, že
psaní programù a vývoj výpoèetních metod není vìda, to je
až když nìkdo ten pro gram nebo použije na svoje látky.
Dalších patnáct let jsme tedy se støídavou úspìšností podá -
vali projekty, kde se JANOU øešily rùzné dílèí proble ma -
tiky, a zdálo se, že èím ménì obecné je téma projektu, tím
více roste nadìje na zaslání projektu zahranièním hodno -
titelùm, kteøí obvykle - narozdíl od domácích hodnotitelù -
význam programu chápou a jeho vývoj podporují. V letoš -
ním roce jsme však uèinili odvážný, témìø don ki chot ský,
pokus a podali jsme projekt na vývoj verze JANA2018.
Úspìch neoèekáváme a o negativní posudky se podìlíme
s ostatními krystalografy na stránkách jana.fzu.cz. V kon -
tex tu právì udìlené Perutzovy ceny to bude zajímavý
vzhled do práce domácích hodnotitelù naší nejdù ležitìjší
grantové agentury. 

JANA2018, bez ohledu na to, v jakém rámci bude
vyvíjena, by mìla být pøelomová verze, kdy pro gram
využije nástroj na kreslení struktur k editaci parametrù
krystalové struktury. Za inspiraci poslouží náøky uživatelù, 

že ten èi jiný pro gram umí nìco navíc  v oblasti ovládaní, a
doufáme, že podstatné praktické rysy rùzných programù se
podaøí do JANY2018 dodat, tak øíkajíc, „bez újmy na
obecnosti“. Lépe pøístupné by se mìly stát i výsledky výše
zmínìných projektù GA ÈR. 

Zdá se, že Václav Petøíèek vstupuje nyní do rekapi tu -
laè ního období, nebo• zaèínají vycházet èlánky o meto -
dách použitých v programu JANA: celkový pøehled [9],
který zpùsobil zázraèný nárùst IF èasopisu Zeitschrift für
Kristallographie, èlánek o problematice nespojitých
modulaèních funkcí [10] a èlánek o dvojèatìní [11]. Držme 
mu palce, aby toho ještì hodnì stihnul!
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Obrázek 1. Vzhledem k tomu, že v dobì vydání tohoto èísla nebyly ještì k dispozici fotografie ze slavnostního pøedání
Perutzovy ceny, zaøazujeme obrázek z roku 2010, kde Václav Petøíèek pøebírá cenu Nosnice roku – nejvyšší ocenìní
udìlované v oddìlení strukturní analýzy Fyzikálního ústavu.


