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

JANA2020: PRVNi DETSKE KRUCKY NASTUPCE PROGRAMU JANA2006
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dusek@fzu.cz

Strukturni analyza z difrakénich dat, tradi¢ni metoda urco-
vani atomarni struktury, se béhem své historie rozrostla do
fady podobori, z nichz nékteré¢ vyuzivaji davno znamé
rutinni postupy, zatimco jiné — napfilad elektronova difrak-
ce — jsou predmétem intenzivniho vyzkumu. Program
Jana2006 byl vyvijen poslednich 12 let s ambici pokryt
vsechny obory krystalografie, které¢ vychazeji z definice
krystalu jako objektu se zanedbatelnym efektem povrchu, s
vyjimkou krystalografie proteind. Rozvoj programu Jana-
2006 byl nezbytné extenzivni, protoze vyvoj novych oborti
lze pfesné planovat snad pouze v nerealném svété védecké
politiky. V soucasné dobé program nabyl takového rozsa-
hu, Zze se ukdzalo nezbytné jej nové usporadat a jeho
soucasti 1épe logicky propojit. Velkym povzbuzenim pro
uskuteénéni tohoto dlouho odkladaného tikolu bylo pro nas
udéleni letos zahajeného grantu GA CR, ktery poprvé od
90. let podporil diive zavrhovanou aktivitu, totiz progra-
movani krystalografickych vypocta.

Jednim z hlavnich problému, které budou v prezentaci
diskutovany, je urcity rozpor mezi ocekavanim uzivatel
tzv. chemické krystalografie a uzivateld pokrocilych
metod. Prvni by radi vidéli program, ktery ukdze strukturu
bez zbytecnych otravnych detailti, ale zaroven tak, aby
pedanticky program PLATON nevystavil zadny tzv. alert
A ¢i B. To neni mozné bez riznych programovych triki,
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jako je napfiklad zména vahy nesouhlasicich reflexi, které
do nového programu zavadét nechceme, ale zaroven
bychom témto uzivatelim radi vysli maximalnim zpuso-
bem vstiic. Druhy typ uzivatelli chce naopak kontrolovat
kazdy krok vypoctu a ziskat detailni vysledky, a je ochoten
tesit jeden krystalograficky problém tieba rok. Tito uziva-
telé reprezentuji védecky pokrok v krystalografii a bez nich
by vyvoj programu nebyl mozny, takze i jim, ackoli jsou ve
srovnani s chemickou krystalografii minoritni, je tieba vse-
mozné vychdzet vstiic.

Program Jana2020 zavadi novy graficky interface,
ktery ma tuto kvadraturu kruhu do jisté miry fesit. Na druhé
stran¢ ptipoustime, Ze vyfesit lze jen ¢asteéné a vysledkem
bude néjaky kompromis. V prezentaci shrneme hlavni cile,
kterych bychom radi do roku 2020 dosahli, o¢ekavanou
strukturu programu a technické prostiedky, které planu-
jeme pouzit. Na piikladech ukazeme, jakym zptisobem
bychom chtéli usnadnit bézné krystalografické ulohy, a
zaroven jak se z pocatku rutinni loha miize zkomplikovat
a vyzadat si nasazeni procedur, o jejichz potfebé uzivatel
nemusel mit na pocatku své prace tuSeni. Moznost prejit
plynule od jednoduchych nastroji k pokroc€ilym je ostatné
hlavni pfinos programu Jana2006/2020 pro feseni béznych
struktur.
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