
STRUKTURA 2019 - PROGRAMME

Mon day, June 10 
 

11:00-13:30 Reg is tra tion 

13:45  Struktura 2019 - Open ing

14:00-16:05 Ses sion I                                            
        P. Bezdièka, F. Laufek

14:00
L1
Zdenìk Matìj                      131
(MAX IV  Lund, Sweden)

Crys tal lo graphic soft ware on mal lea ble hardware

14:30
L2
Jiøí Hybler     132
(Fyzikální ústav AV ÈR, Praha)

Co je nového v polytypismu cronstedtitu
What's new in the polytypism of cronstedtite

14:55
L3
Michal Èurda                133
(Èeská geologická služba, Pøírodovìdecká fakulta UK)

Mineralogická analýza vzorkù z ložiskové prospekce v
ÈR pomocí rtg práškové difrakce
Ap pli ca tion of pow der X-ray dif frac tion for heavy min eral

prospection in the Czech Re pub lic

15:20
L4
Elen Duverger Nedellec  134
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Crenel or not crenel: what is the func tion?

15:45
L5
Adrien Chauvin                      134
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Struc tural anal y sis of nanoporous gold ob tain by
dealloying

16:05 Cof fee break 

16:30-18:10 Ses sion II

                                                      M. Pospíšil, J. Monco¾

16:30
L6
Michal Hušák                              136
(VŠCHT Praha)

Využití DFT výpoètù pro lokalizaci vodíkù v rámci
øešení struktury z prášku
The use of DFT cal cu la tion for salt-cocrystal dis tin guish ing

16:55
L7
Jan Rohlíèek                     137
(Fyzikální ústav AV ÈR, Praha)

Studium desolvatace organických látek
Study of desolvatation of or ganic com pounds

17:20
L8
Juraj Èernák                                           138
(Ústav jaderné fyziky AV ÈR, Øež)

Solvatomorfizmm komplexov niklu(II) s ligandy typu
salen
Solvatomorphism of nickel(II) com plex with salen-type ligand

17:45
Radomír Kužel, Ivana Kutá Smatanová 176
25. kongres IUCr v Praze, CTFC work shop a schùze
mezinárodního programového výboru
25th IUCr con gress in Prague. CTFC work shop and IPC meet -

ing

18:10  Discussion

19:15 Din ner

20:00-21:00
Dis cus sion
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Tues day, June 11

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:00  Ses sion III
 chair: J. Èernák, P. Vojtíšek

8:30
L9                    139
Erik Rakovský
(Prírodovedecká fakulta UK Bratislava)

Praktická výuka chemickej kryštalografie s využitím
Olex2
Hands-on chem i cal crys tal log ra phy course us ing Olex2

8:55
L10
Ján Monco¾                     139
(Fakulta chemickej a potravinarskej technologie STU Bratislava)

Využitie programových balíkov CSD databázy pri výuke
študentov v rámci predmetu Laboratórium difrakèných
metód
Use of pro gram pack ages in CSD da ta base for teach ing

9:20    
CL1                                                                                  
Radomír Kužel
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

New Crys tal Maker X for crys tal struc ture vi su al iza tion,
sim u la tion of dif frac tion n pat terns.

9:40    
CL2                                                                                  
Pe ter Oberta
(Rigaku)

Rigaku News 2019

10:00 Cof fee break 

10:30-12:40  Stu dent ses sion I
 chair: J. Hašek, J. Brynda

10:30    
SL1                                                                                   162
Barbora Kašèáková
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)

Molekulárnì biologická a strukturní studie virových pro -
teinù
Avian orthoreovirus pro tein - mo lec u lar bi o log i cal studies

10:50    
SL2                                                                                     163
Anastasiia Shaposhnikova
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)

Ex per i men tal and com pu ta tional in ves ti ga tions of the hu -
man sys tem PAPSSynthase

11:20    
SL3                                                                                    163
Petra Havlíèková
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)

Strukturní a funkèní studia HAD fosfatázy Tt82 z Thermo -
co ccus thioreducens
Struc tural and func tional stud ies of HAD phosphatase Tt82 from

Thermococcus thioreducens

11:40    
SL4                                                                                   164         
Andrii Mazur
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)

Pre lim i nary crys tal struc ture anal y sis of serpin 4 from tick
Ixodes ricinus

12:00    
SL5                                                                                          164    
Filip Melicher
(Støedoevropský technologický institut, MU Brno)

Strukturní charakterizace lektinù z rodu Photorhabdus
asym biotica 
Struc tural in sight into lectins from Photorhabdus asymbiotica

12:20    
SL6                                                                                     165          
Mar tin Malý
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Optimalizace výpoèetních procedur makromolekulární
krys ta lografie
Es ti ma tion of dif frac tion limit us ing paired re fine ment

12:45  Lunch

14:00-15:40  Student ses sion II             
 chair: D. Šimek, M. Dopita

14:00
SL7
Karel Tro jan                     166
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Studium reálné struktury laserových návarù ocelí
Study of the real struc ture of the la ser-cladded steel

14:20
SL8
Petr Veøtát                     167
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Tepelnì indukované zmìny v modulované struktuøe 10M
Ni50Mn27Ga22Fe1 martenzitu
Ther mally in duced changes in mod u lated struc ture of 10M

Ni50Mn27Ga22Fe1 martensite



14:40
SL9
Jiøí Èapek                              169
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Srovnání válcovacích textur dvojfázových a
jednofázových ocelí
Com par i son of the roll ing tex ture of par tic u lar phases of

dual-phase steel with sin gle-phase steels

15:00
SL10
Miroslav Lebeda                              170
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Krystalová struktura a vlastnosti SrTi1-xMnxO3 perovskitu 
- od výpoètù k experimentùm
Crys tal struc ture and prop er ties of SrTi1-xMnxO3 perovskites –

from cal cu la tions to ex per i ments

15:20
SL11
Tomáš Èíž                              171
(Pøírodovìdecká fakulta MU, Brno)

Strukturní studia perovskitových tenkých vrstev a
multivrstev
Struc tural anal y sis of perovskite thin films and multilayers

15:40  Cof fee break

16:10-18:00   Stu dent session III            
 chair: E. Dobroèka, P. Èapková

 

16:10
SL12
Tereza Kretková 172
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Ther mal evo lu tion and microstructure of gas ag gre ga tion
clus ter source pro duced metal nanoparticles

16:30
SL13  173
Mi lan Pšenièka
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Strukturní analýza podvojných vrstevnatých hydroxidù
interkalovaných léèivy metodami klasické molekulární
dynamiky a DFT
Struc tural anal y sis of clay min er als in ter ca lated with drugs solved 

by clas si cal mo lec u lar dy nam ics and DFT meth ods

16:50
SL14                      174
Jakub Škoda
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Study of ar range ment of in ter ca lated or ganic spe cies
within lay ered ma te ri als by mo lec u lar sim u la tion methods

17:10
SL15                      175
Petr Doležal
(Matematicko-fyzikální fakulta UK, Praha)

Bound state of crys tal elec tric field ex ci ta tion and a phonon 
in CePd2Al2

18:00  Discussions

 

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 12
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:45 Ses sion IV
                           chair: B. Schnei der, N. Ganev

8:30
L11                                                               141
Jindøich Hašek
(Biotechnologický ústav AV ÈR, BIOCEV, Vestec)

Princip dominantního adhezního módu vysvìtluje proè
porezní materiály zlepšují krystalizaci biologických
makro molekul
Prin ci ple of dom i nant ad he sive mode ex plains why po rous ma te -

ri als im prove crys tal li za tion of bi o log i cal macromolecules

8:55
L12                                            142
Ivana Kutá Smatanová
(Pøírodovìdecká fakulta JÈU Èeské Budìjovice)

Rozdíly v krystalizaci halogenalkan dehalogenas
Dif fer ences in crys tal li za tion of var i ous haloalkane dehalo -

genases

9:15
L13  142
Jiøí Brynda
(Ústav organické chemie a biochemie AVÈR, Praha)

Orientované vlastnosti fluorogenních kofaktorù v kontextu 
krystalové struktury 
Directionality of di poles of fluoregen co factors in con text of crys -

tal struc ture

9:35
L14  143
Petr Kolenko
(Fakulta jaderná a fyzikálnì inženýrská ÈVUT, Praha)

Vývoj soft ware pro makromolekulární krystalografii
Soft ware De vel op ment for Macromolecular Crys tal log ra phy
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9:55
L15  143
Jan Stránský
(Biotechnologický ústav AV ÈR BIOCEV, Vestec)

Maloúhlový rtg rozptyl na biologických vzorcích s užitím
laboratorních zdrojù
Small an gle X-ray scat ter ing of bi o log i cal sam ples with lab o ra -

tory equip ment in BIOCEV

10:15
CL3  144
P. M. Worsch
(Anton Paar)

Rhe ol ogy and SAXS in one go with a lab o ra tory SAXS
sys tem - method and ap pli ca tions

10:40 Cof fee break

11:10-13:00   Ses sion V
                                chair: R. Kužel

11:10
CL4    
Boris Míè
(Mìøící technika Morava)

Novinky firmy Bruker
Bruker news

11:30
CL5                     
Jaroslav Maixner
(VŠCHT Praha)

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

11:50
CL6
Stjepan Prugoveèki
(Malvern Panalytical)

Panalytical news

12:10
Jiøí Kulda
(ILL Grenoble)

Naše èlenství v ILL
Our mem ber ship in ILL

12:25
Petr Mikulík
(Pøírodovìdecká fakulta MU, Brno)

ESUO - Eu ro pean Syn chro tron User Or gani sa tion

13:00  Lunch

14:30 Dis cus sion

15:30  Cof fee Break

16:15-18:15 Ses sion VI
                           chair: Z. Šourek, P. Mikulík

16:15
L16                                                               145
Matej Jergel
(Fyzikálny ústav SAV Bratislava)

Pentacen na grafenu studovaný pomocí in-situ GISAXS a 
GIWAXS
Pentacen growth on graphene stud ied by in situ GISAXS and

GIWAXS 

16:40
L17                                            148
Edmund Dobroèka
(Elektrotechnický ústav SAV Bratislava)

Rtg difrakèná analýza epitaxných vrstiev s håbkovo
závislým zložením
X-ray dif frac tion anal y sis of epitaxial lay ers with depth-de pend -

ent com po si tion

17:05
L18  151
Ondøej Caha
(Pøírodovìdecká fakulta MU Brno)

Home as sem bled X-ray in stru men ta tion: rock ing curve im -
ag ing, stand ing wave flu o res cence 

17:30
L19  152
Tomáš Roch
(Fakulta matematiky, fyziky a informatiky UK v Bratislave)

Vliv substrátu na pøednostní orientaci vrstev NbN
Im pact of sub strate on pref er en tial ori en ta tion of NbN thin lay ers

17:55
L20  153
Es ther de Prado
(Fyzikální ústav AVÈR)

Hy brid mul ti ple dif frac tion

18.30 CSCA As sem bly

20:00 Din ner
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Thurs day, June 13
 

7:30-8:30 Break fast 

8:30-10:10 Ses sion VII
                                           chair: Z. Matìj, J. Maixner

8:30
L21  155
Jiøí Kulda
(ILL Grenoble)

Co se skrývá v pozadí braggovské difrakce aneb Difuzní
rozptyl a PDF analýza, nejen s neutrony
What is hid den in the back ground of Bragg dif frac tion. Dif fuse

scat ter ing and PDF anal y sis not only with neu trons

9:00
L22 155
Petr Bezdièka
(Ústav anorganické chemie AV ÈR)

Kolik tam toho je? Aneb tìžkosti kvantitativní fázové ana -
lýzy 
How much is in there? Or, the dif fi cul ties and is sues sur round ing 

the quan ti ta tive phase anal y sis

9:25
L23 156
Josef Kašlík
(Pøírodovìdecká fakulta UP Olomouc)

Využití vysokoteplotní RTG práškové difrakce pro stu -
dium pøípravy materiálù využitelných v environ men tálních 
aplikacích
Uti li za tion of high tem per a ture X-ray pow der dif frac tion for

study of prep a ra tion of nanomaterials for en vi ron men tal ap pli ca -

tions

9:50
L24 157
Pavla Èapková, Petr Ryšánek
(Pøírodovìdecká fakulta UJEP, Ústí nad Labem)

Krystalizace polymerních nanovláken v nanospideru
Crys tal li za tion of poly mer nanofibers in nanospider

10:15 Cof fee break

10:45-12:15  
                       chair: L. Horák, D. Šimek

10:45
L25 157
Jaromír Kopeèek
(Fyzikální ústav AVÈR)

Spark plasma sintered al loys FeAl20Si20 with ter nary ad di -
tions - microstructure and phase com po si tion

11:10
L26  158          
Mar ian Èeròanský
(Fyzikální ústav AVÈR)

Velikost èástic a poloha difrakèních linií
Crys tal lite size and po si tion of dif frac tion lines

11:35
L27   160
Jan Drahokoupil
(Fyzikální ústav AVÈR)

Iontová implantace titanových slitin
Iont im plan ta tion of ti ta nium al loys

12:00   Clos ing remarks

12.10  Lunch


