
STRUKTURA 2018 - PROGRAMME

Mon day, June 18 
 

12:00-15:00 Reg is tra tion 

14:45  Struktura 2018 - Open ing

15:00-16:50 Ses sion I                                            
        P. Bezdièka, F. Laufek

15:00
L1
Radomír Kužel                    157
(Matematicko-fyzikální fakulta UK , Praha)

Reálná struktura a to tal pow der pat tern fit ting. MSTRUCT
Real struc ture and to tal pow der pat tern fit ting. MSTRUCT

15:35
L2
Petr Veøtát     162
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

FitExc - pro gram pro fitování difrakèních linií v MS Excel
FitExc - pro gram for fit ting of dif frac tion lines in MS Excel

16:00
L3
Kamil Poruba                162
(Fakulta elektrotechniky VUT Brno)

Universální systém pro správu vzorkù: vývoj rozsáhlé
webové aplikace z hlediska vývojáøe
Uni ver sal sys tem for sam ple ad min is tra tion: de vel op ment of ex -

tended web ap pli ca tions from the de vel oper point of view

16:25
L4
Rich ard Pažout  163
(VŠCHT Praha)

Substituèní limity v novém minerálu staroèeskéitu, Ag0.7

Pb1.6 Bi1.35 Sb1.35 S6

Sub sti tu tion lim its in w new min eral staroèeskéite, Ag0.7 Pb1.6

Bi1.35 Sb1.35 S6

16:50 Cof fee break 

17:20-18:50 Ses sion II

                                                                                 N. Ganev, D. Šimek

17:20
L5
Jiøí Èapek                              164
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Srovnání zbytkových napìtí urèených rùznými metodami
Com par i son of re sid ual stresses de ter mined by dif fer ent 

meth ods

17:45
L6
Karel Trojan                     166
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Vliv pokroèilého laserového opracování na mikrostrukturu 
a zbytková napìtí v nástrojových ocelích H13
Ef fects of Ad vanced La ser Pro cess ing on the Microstructure and

Re sid ual Stresses of H13 Tool Steel

18:10
L7
Charles Hervoches                             166
(Ústav jaderné fyziky AV ÈR, Øež)

Char ac ter iza tion of re sid ual stress dis tri bu tion in struc tural
ma te ri als by neu tron dif frac tion at CANAM in fra struc ture

18:35
L8
Mar tin Èerník, Pe ter Vranec                             167
(U.S. Steel Košice)

Mikroštruktúra valcovaných TRIP a DP ocelí analyzo va -
ných metódou RTG difrakcie a EBSD
Struc ture Eval u a tion of Dual Phase Steels by EBSD Method

19:00 Din ner

20:00-cca 21:30

Course MSTRUCT - In tro duc tion, in stal la tion, tests
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Tues day, June 19

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:30  Ses sion III
 chair: J. Maixner

8:30
L9                    169
František Laufek
(Èeská geologická služba, Praha)

Databáze anorganických struktur ICSD - Desk top
In or ganic Crys tal Struc ture Da ta base (ICSD) – ICSD Desk top

9:05
L10
Radomír Kužel                     170
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Databáze práškových difrakèních dat - PDF-4+, fázová
analýza
Pow der Dif frac tion File – PDF4+, ap pli ca tions, phase anal y sis

9:40    
L11                                                                                  171
Pavel Roubíèek
(Èeské lupkové a uhelné závody, Nové Strašecí)

Jednoduchý pro gram pro kvantitativní fázovou analýzu
Sim ple pro gram for quan ti ta tive phase anal y sis

10:05 Cof fee break 

10:30-12:10  Ses sion IV
 chair: M. Pospíšil, M. Dopita

10:30    
L12                                                                                    172
Jan Drahokoupil
(Fyzikální ústav AV ÈR)

Možnosti poèítaèových simulací
Pos si bil i ties of com puter sim u la tions

10:55    
L13                                                                                     173
Petr Ryšánek
(Pøírodovìdecká fakulta UJEP, Ústí nad Labem)

Povrchová struktura chemicky modifikovaných polymer -
ních nanovláken studovaná pomocí molekulového
modelo vání
Sur face struc ture of chem i cally mod i fied poly meric nanofibers

stud ied by mo lec u lar modelling

11:20    
CL1                                                                                    175
Heike Ehmann
(Anton Paar)

Cel lu lose nanocrystals - struc tural in sights via 2D 
q-map ping

11:45    
CL2                                                                        176          
Lukasz Sadowski
(Stoe)

X-Ray Dif frac tion Sys tems – Tech ni cal ad van tages and
Ap pli ca tion Re lated Ben e fits

12:20  Lunch

13:45-15:25  Ses sion V             
 chair: J. Kulda, M. Dušek

13:45
L14    151
Miroslav Pospíšil                   
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Strukturní popis a vlastnosti vsrtevnatých Mg2Al-
hydroxidù interkalovaných fluvastatinem. Øešení pomoci
molekulárních simulací
Struc tural de scrip tion and prop er ties of Mg2Al-lay ered dou ble

hy drox ides in ter ca lated with the fluvastatin an ions solved by mo -

lec u lar sim u la tion meth ods

14:10
L15                                                               176
Vasyl Ryukhtin
(Ústav jaderné fyziky AV ÈR, Øež)

In-situ SANS study of pre cip i tates nanostructure in sin gle
crys tal Ti15Mo

14:35
L16                                                               177
Cinthia Antunes Correa
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

In com men su rately mod u lated crys tal struc tures and phase
tran si tions of Cu3+xSi

15:00
L17                                                               178
Elen Duverger-Nédellec
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Tran si tions to ward com plex elec tronic states and aperiodic
struc tures in P4W16O56

15:25  Cof fee break

15:50-17:05    Ses sion VI            
 chair: L. Horák

 

15:50
L18
Mojmír Meduòa  180
(Pøírodovìdecká fakulta MU Brno)

Studium defektù v epitaxních SiGe gradovaných

mikrokrystalech

De fect study in epitaxial SiGe graded microcrystal



16:15
L19  181
Petr Cejpek
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Stanovení obsahu fáze L21 a B2 ve slitinách Ni2MnGa
De ter mi na tion of L21 and B2 phases con tents in Ni2MnGa alloys

16:40
L20                      182
Jaromír Kopeèek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)

Rozbíjení bulkù a spojování práškù v systému Fe-Al-Si
Break ing  bulks and bind ing pow ders in Fe-Al-Si system

17:10  MSTRUCT course, Ex am ples 1

 

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

Wednes day, June 20
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:10 Ses sion VII
                                           chair: P. Vojtíšek

8:30
L21                                                               182
Jindøich Hašek
(Biotechnologický ústav AV ÈR, BIOCEV, Vestec)

Novinky v CCDC
What’s new in CCDC

9:00
L22                                            184
Jan Rohlíèek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)

Porovnávání solvátù organických látek programem
CrystalCMP
Com par i son of solvates of or ganic com pounds by the pro gram

CrystalCMP

9:25
L23  187
Michal Hušák
(VÈHT Praha)

Pokrok v øešení složitých struktur molekulárních krystalù z 
práškových difrakèních dat

10:00 Cof fee break

10:30-12:40   Ses sion VIII
                                chair: Z. Šourek, R. Kužel

10:30
CL3    
Jan Gertenbach
(Malvern Panalytical)

News in XRD Empyrean

10:55
CL4                     188
Andreas Stricker
(Incoatec)

New de vel op ments in microfocus sources for 
X-ray diffractometry

11:20
CL5
Boris Míè
(Mìøící technika Morava)

Nové detektory firmy Bruker
New Bruker detectors

11:45
L24         189 
Michal Èurda
(Pøírodovìdecká fakulta UK Praha)

Zkušenosti s provozem rtg práškového difraktometru
Bruker D8 Ad vance: Automatická divergenèní clona,
„vari able count ing time“ metoda mìøení
Ex pe ri ence with pow der X-ray diffractometer Bruker D8 Ad -

vance: Au to matic di ver gence slit, vari able count ing time data

col lec tion

12:40  Lunch

13:50 Pro gram DASH, short course

17:00  MSTRUCT course, Ex am ples 2

19.00 As sem bly of the CSCA mem bers

20:00 Din ner

21:00   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
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Thurs day, June 21
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:10 Ses sion IX
                                           chair: P. Mikulík

8:30
L25  190
Michal Dušek
(Fyzikální ústav AV ÈR Praha)

Jana2020 - první dìtské krùèky nástupce programu
Jana2006
ExJana2020 - first kid steps of fol lower of Jana2006 program

9:05
L26
Zdenìk Matìj
(MAX IV Lab o ra tory, Lund Uni ver sity, Lund, Swe den)

Pøehled programù pro metody inverzní rtg. mikroskopie
Re view of pro grams for meth ods of in verse X-ray mi cros copy

9:40
CL6
Pe ter Oberta
(Rigaku In no va tive Tech nol o gies Prague)

Nový Rigaku XRD SmartLab XE

10:10 Cof fee break

10:40-13:10  
                       chair: P. Malloy Øeáèová, J. Dohnálek

10:40
L27 191          
Jiøí Brynda
(Ústav organické chemie a biochemie AV ÈR, Praha)

Øešení proteinových struktur programem
ARCIMBOLDO
So lu tion of pro tein struc tures with
programARCHIMBOLDO

11:05
L28  191          
Jindøich Hašek
(Biotechnologický ústav AV ÈR - BIOCEV, Vestec)

Porézní katalyzátory proteinové krystalizace
Po rous cat a lysts of pro tein crys tal li za tion

11:30
L30   192
Martin Marek
(Pøírodovìdecká fakulta Masarykovy univerzity Brno)

Krystalografická studia komplexù inhibitorù HDAC8
Crys tal lo graphic stud ies of HDAC8-in hib i tor com plexes

11:55 
L31  193          
Ivana Berková
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)
Krystalizaèní studia nové haloalkan dehalogenasy DgaA
z Glacieocola agarylitica NO2
Struc tural stud ies of novel haloalkane dehalogenase DgaA from 

Glacieocola agarylitica NO2

12:15 
L32  193
Petra Havlíèková
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)
Krystalografická studia novì pøipravené histidinol–fosfát
fosfatasy Tt82 z Thermococcus onnurineus
Crys tal lo graphic stud ies of a newly pre pared histidinol–phos -

phate phosphatase Tt82 from Thermococcus onnurineus

12:35 
L33 194          
Kristýna Rejžková
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)
Validace ligandù v makromolekulárních strukturách
Ligand val i da tion in macromolecular struc tures

12:55   Clos ing remarks

13.00  Lunch
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