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Jana2020: the first kid's steps of follower of program Jana2006

JANA2020: PRVNÍ DÌTSKÉ KRÙÈKY NÁSTUPCE PROGRAMU JANA2006

M. Dušek, V. Petøíèek

Fyzikální ústav AV ÈR, Na Slovance 2, 182 21  Praha 8, Èeská Republika

dusek@fzu.cz

Strukturní analýza z difrakèních dat, tradièní metoda urèo -
vání atomární struktury, se bìhem své historie rozrostla do
øady podoborù, z nichž nìkteré využívají dávno známé
rutin ní postupy, zatímco jiné – napøílad elektronová difrak -
ce – jsou pøedmìtem intenzivního výzkumu. Pro gram
Jana 2006 byl vyvíjen posledních 12 let s ambicí pokrýt
všechny obory krystalografie, které vycházejí z definice
krystalu jako objektu se zanedbatelným efektem povrchu, s 
výjim kou krystalografie proteinù. Rozvoj programu Jana -
2006 byl nezbytnì extenzivní, protože vývoj nových oborù 
lze pøesnì plánovat snad pouze v nereálném svìtì vìdec ké
politiky. V souèasné dobì pro gram nabyl tako vého rozsa -
hu, že se ukázalo nezbytné jej novì uspoøádat a jeho
souèásti lépe logicky propojit. Velkým povzbuzením pro
uskuteènìní tohoto dlouho odkládaného úkolu bylo pro nás 
udìlení letos zahájeného grantu GA ÈR, který poprvé od
90. let podpoøil døíve zavrhovanou aktivitu, totiž progra -
mo vání krystalografických výpoètù.

Jedním z hlavních problémù, které budou v prezentaci
disku továny, je urèitý rozpor mezi oèekáváním uživatelù
tzv. che mické krystalografie a uživatelù pokroèilých
metod. První by rádi vidìli pro gram, který ukáže strukturu
bez zbyteèných otravných detailù, ale zároveò tak, aby
pedan tický pro gram PLATON nevystavil žádný tzv. alert
A èi B. To není možné bez rùzných programových trikù,

jako je napøíklad zmìna váhy nesouhlasících reflexí, které
do nového programu zavádìt nechceme, ale zároveò
bychom tìmto uživatelùm rádi vyšli maximálním zpùso -
bem vstøíc. Druhý typ uživatelù chce naopak kontrolovat
každý krok výpoètu a získat detailní výsledky, a je ochoten
øešit jeden krystalografický problém tøeba rok. Tito uživa -
telé reprezentují vìdecký pokrok v krystalografii a bez nich 
by vývoj programu nebyl možný, takže i jim, aèkoli jsou ve 
srovnání s chemickou krystalografií minoritní, je tøeba vše -
možnì vycházet vstøíc. 

Pro gram Jana2020 zavádí nový grafický in ter face,
který má tuto kvadraturu kruhu do jisté míry øešit. Na druhé 
stranì pøipouštíme, že vyøešit lze jen èásteènì a výsledkem
bude nìjaký kompromis. V prezentaci shrneme hlavní cíle,
kterých bychom rádi do roku 2020 dosáhli, oèekávanou
struk turu programu a technické prostøedky, které plánu -
jeme použít. Na pøíkladech ukážeme, jakým zpùsobem
bychom chtìli usnadnit bìžné krystalografické úlohy, a
zároveò jak se z poèátku rutinní úloha mùže zkomplikovat
a vyžádat si nasazení procedur, o jejichž potøebì uživatel
nemusel mít na poèátku své práce tušení. Možnost pøejít
plynule od jednoduchých nástrojù k pokroèilým je ostatnì
hlavní pøínos programu Jana2006/2020 pro øešení bìžných
struktur.
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Review of programs for inverse X-ray microscopy
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