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Pro gram Jana [1] si bìhem svého více než tøicetiletého
vývoje vydobyl svìtové renomé jako krystalografický
systém pro øešení komplikovaných struktur. Zpoèátku byl
úzce zamìøen na problematiku modulovaných struktur
øešených z monokrystalových dat, pozdìji propojil øešení
standardních a modulovaných struktur v jednom systému,
od roku 2006 bylo možné pro gram použít i na prášková
data [2]  a od roku 2010 se intenzivnì rozvíjely moduly pro
øešení magnetických struktur [3]. Pro gram Jana je propojen 
s programy Superflip [4] pro øešení fázového problému
v libovolné dimenzi, s programem Dyngo [5] pro
upøesòováni struktur z elektronové difrakce za využití
dynamické teorie, s programem MCE [6] pro vizualizaci
elektronové hustoty, s internetovým nástrojem ISO -
DISTORT [7] pro analýzu representací a s nìkolika
dalšími programy. Aèkoli pro gram Jana nikdy nedosáhl
rozšíøení srovnatelného s programem SHELX, v nìkterých
oblastech je dominantním nástrojem a roèní poèet citací
stabilnì dosahuje nìkolika set. 

S narùstající komplexností programu vyvstal problém,
jak jej uživatelsky zjednodušit. Cílem našeho snažení bylo

vytvoøit pro gram, kde jednoduché úlohy pùjde vyøešit
zcela intuitivnì, zatímco pro složité krystalografické
úlohy, kde se pøedpokládají nadstandartní znalosti
uživatele, budou intuitivní alespoò základní spoleèné
postupy. Pro tento cíl bylo nutné vytvoøit kreslící pro gram,
který jednak v reálném èase ukazuje zmìny struktury
bìhem upøesòování, ale souèasnì umožní i editaci
strukturních parametrù jednotlivých atomù nebo jejich
skupin. Za tímto úèelem bylo zcela pøepsáno grafické
rozhraní programu Jana2006, aby bylo možné využít
knihovny OpenGL, èímž vzniknul nový pro gram
Jana2020, jehož beta verzi zde pøedstavujeme. 

Pro gram Jana2020 obsahuje všechny dosavadní
možnosti programu Jana2006, ale má zcela jiné ovládání.
Uživatel má k dispozici rozvinovací lištu s jednotlivými
nástroji a dále pøepínaè (Obr. 1), kterým si volí, co by mìl
pro gram vizualizovat. Momentálnì lze volit buï obrázek
struktury, nebo práškový profil, a v obou pøípadech lze
pozorovat probíhající zmìny v dùsledku upøesòování
anebo editace strukturních nebo profilových parametrù.
V dalších verzích bude nabídka vizualizace rozšiøována,

Obrázek 1. Èást okna programu Jana2020. Pomocí vyznaèené velké ikony vlevo nahoøe je jako cíl vizualizace nastavený obrázek
struktury. V rozvinovacích nástrojích vlevo je vybrané upøesòování struktury. Po spuštìní upøesòování struktury (Run re fine ment)
bude obrázek aktualizován po každém upøesòovacím cyklu. 
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napøíklad o mapu elektronové hustoty. Prostøednictvím
obrázku struktury lze editovat strukturní parametry atomù,
spojovat atomy do pevných tìles a pøidávat další polohy
tìchto tìles. Ve vývoji je propojení obrázku s ma pou
elektronové struktury a mnoho dalších možností, které se
nabízejí díky existenci kreslícího nástroje.

Pro gram Jana2020 bude zaèátkem prosince 2020
k dispozici na stránkách http://jana.fzu.cz
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Pravdìpodobnì každý krystalograf se dostal jednou do
situace, kdy potøeboval porovnat dvì nebo více krysta -
lových struktur organických nebo organokovových látek a
hledal zpùsob a nástroj, jak to provést, aniž by nad tím
zbyteènì strávil èas navíc. Všechen ten èas uplynulý pøed
monitorem, kdy se krystalografové pomocí ruèního otáèení 
modelù krystalových struktur snažili mezi nimi najít
podobnost, je nìmým svìdkem toho, že nìjaký nástroj pro
tento úèel je vhodné si osvojit.  

V minulosti bylo publikováno nìkolik metod pro
porov návání krystalových struktur [1-7]. Mezi uživatelsky
pøívì tivé nástroje bych zaøadil funkci Crys tal Pack ing Sim -
i lar ity v programu Mer cury [7], a programy COMPSTRU
[8] , xPac [9]  a CrystalCMP [10]. Nástroj Crys tal Pack ing
Sim i lar ity je zpøístup nìn uživateli jen v placené verzi
programu Mer cury. Pro gram COMPSTRU je vytvoøen
jako on line nástroj na stránkách Bilbao Crys tal lo graphic
Server a programy xPac a CrystalCMP lze volnì stáhnout. 

Nástroje Crys tal Pack ing Sim i lar ity, xPac a
CrystalCMP používají podobný pøístup pro porovnání
pakování molekul v krystalových strukturách. Programy
vyberou u každé porovnávané struktury reprezentativní
molekulární klastr, kde je možné zvolit napø. jen jeden typ
molekuly (obvykle té nejvìtší ve struktuøe). Následnì
provedou porovnání na základì rozdílù pozic molekul
v obou klastrech. Jednotlivé implementace se liší ve
zpùsobu porovnávání obou klastrù a v rychlosti porovnání.
Metoda porovnání použitá programem COMPSTRU se od
zbylých tøech metod výraznì liší. Její pøístup bych nazval
jako více krystalografický. Pro gram najde nejlepší
transformaci základních bunìk porovnávaných struktur a
pak provede porovnání pozic atomù v základní buòce. 

Uvedené nástroje urèené pro porovnávání krystalových 
struktur se mezi sebou liší použitou metodou, uživatelským 
rozhraním a dostupností. Je tedy jen na uživateli, který
z nich si nakonec vybere. 

Jak už bylo zmínìno, metoda programu CrystalCMP je
založena na porovnávání reprezentativního molekulárního
klastru, do kterého je možné zahrnout jeden typ molekuly,
obvykle té nejvìtší. Bìhem porovnávání dojde k pøekrytí
vygenerovaných molekulárních klastrù jednotlivých
krystalových struktur a podobnost je spoèítána jako
odchylka støedù pøekrývajících se molekul a úhlù natoèení
molekul od sebe. Výsledná podobnost (v tomto pøípadì
spíš rozdílnost) je dána vztahem:

Ps D wAa b c d, = +

kde Dc je prùmìrná vzdálenost (v C) støedù pøekrývajících
se molekul a  Ad  reprezentuje odchylku natoèení pøekrý -
vajících se molekul v prostoru. Hodnota w je volena
uživatelem a reprezentuje váhu mezi Dc a Ad.

Vìtší váha je ve výchozím nastavení programu kladena
na rozdíl natoèení molekul v prostoru. Je to z toho dùvodu,
že stejné pakování není ani tak podmínìno stejnou pozicí
molekul v prostoru, jako spíš jejich stejným natoèením.
Pomocí takto definované funkce Psa,b je umožnìno
porovnávání molekulárních struktur, které byly zmìøeny
za rùzných teplot. Objemová zmìna struktury má totiž na
zmìnu Psa,b funkce malý vliv. Lze tedy porovnávat
pakování molekul ve strukturách, jejichž expanze je
zpùsobena napø. pøítomností molekul solventù èi
koformerù rùzných velikostí, jako je tomu napø. v tzv.
solvatomorfních øadách.

http://jana.fzu.cz
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Výsledkem porovnání programem CrystalCMP je
podobnostní matice a z ní vypoètený dendrogram, který
seskupuje jednotlivé látky podle podobnosti v èitelné
podobì. Samotné porovnání krystalových struktur je
provedeno buï automaticky, nebo za interakce uživatele.
Porovnání dvou krystalových struktur je v prùmìru
provedeno bìhem 0.5 s, což umožòuje bìhem nìkolika
minut porovnat desítky krystalových struktur mezi sebou. 

Pro gram je napsán v jazyce C/C++, využívá knihovny
OpenBabel  pro generování SMILES definic a pro grafické
rozhraní používá wxWidgets a OpenGL. Pro gram je volnì
ke stažení na
 adrese http://sourceforge.net/projects/crystalcmp/, kde lze
také nalézt jeho zdrojový kód.
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Národního programu udržitelnosti Ministerstva školství,
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A few months of this crazy year brought high con cen tra tion 
on on line teach ing in ba si cally all lev els of ed u ca tion. Of
course, the least prob lem atic is such teach ing in uni ver si -
ties where many things can be trans ferred to on line form
with out sig nif i cant losses and in cer tain cases even with
some ben e fits. So, the only part that can not be done on line
is prac ti cal work, in par tic u lar the work that should teach
stu dents some skills. Oth er wise, there are no lim its for in -
ter ac tive com mu ni ca tion dur ing the on line teach ing. How -
ever, it may be eas ier for the teach ers rather than for
stu dents. It can be more dif fi cult and/or un pleas ant to sit at
the com puter sev eral hours a day.

Uni ver si ties are sup port ing dif fer ent plat forms for on -
line teach ing e.g. [1]. While for or ga niz ing of meet ings I
pre fer to use Zoom [2, 3], for teach ing I have de cided to
pre pare ev ery thing in MS Teams [4] in the form de vel oped
by the Charles Uni ver sity [5] where it is easy to cre ate a
team for sub ject and as sign there stu dents from the list of
stu dents of the Uni ver sity and/or in vited guests by e-mail
or code.

In ad di tion to com mon meet ings, as e.g. in Zoom etc.,
there is a com mon space 

Our fac ulty re quires that all the pre sen ta tions be re -
corded, and the re cords are avail able, in ad di tion to pre sen -
ta tions (ppt, pdf), to all rel e vant stu dents till the end of
se mes ter. Both are saved in folder Files of MS Teams. This
folder can also con tain some other shared files e.g. of Of -
fice like Ex cel or Word files.

Prob a bly the most use ful part is Note book that can con -
tain dif fer ent fold ers owned by teacher only, shared for all
and owned by each in di vid ual stu dent. In the shared folder
any body can write for mat ted text, draw, in sert pic tures, ta -
bles di rectly in Teams or in One Note ap pli ca tion with a
few more ad vanced fea tures.

Stu dents can not see fold ers and pages of other stu dents
while the teacher can see ev ery thing. So, the teacher can
eas ily click on the cor re spond ing page of any stu dent and
see up-to-date in for ma tion where the stu dent is dur ing
his/her task. Teacher can also write di rectly to their doc u -
ment. Usu ally, it is work ing quite quickly if the Internet is
not too slow. In Fig ure 1, there is a screen copy from the
on line course where the stu dents (left col umn) got dif fer ent 
sym met ri cal pat terns (right), should draw el e men tary cell
and cor re spond ing sym me try el e ments, and de ter mined the 
plane group from the list. In or der, to make their life eas ier,

Fig ure 1. Copy of MS Teams screen dur ing the task of de ter mi na tion of plane groups for dif fer ent sym met ri cal patterns.
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they could use a port fo lio of all sym bols and it was then
suf fi cient to move spe cific sym bols to rel e vant po si tions. A 
sim i lar way was used for space groups (com plete di a grams
of gen eral po si tions with sym me try el e ments or vice versa
com plete di a grams of sym me try el e ments with gen eral po -
si tions, de ter mi na tion or es ti ma tion of the space group) 

A lit tle more com pli cated was prep a ra tion of on line
prac ti cal course. This is the ba sic prob lem of pow der dif -
frac tion – de ter mi na tion of lat tice pa ram e ter of un known
cu bic phase and then also phase anal y sis of mix ture of 3-6
phases. Since, the task con sists mainly in eval u a tion, it was
de cided to adopt this also to on line form. This prac ti cal part 
al ways be gins with a short ex cur sion in X-ray lab o ra tory
show ing them a few in stru ments, de scrip tion of pow der
diffractometer, prep a ra tion of dif fer ent sam ples, spec i men
align ment and au to matic mea sure ment in sym met ri cal
scan. So, ev ery thing was re corded to video and what was
only miss ing for stu dents was their own spec i men prep a ra -
tion. This is fol lowed by dem on stra tion of fast eval u a tion

of pow der pat tern and gen er a tion of a file with peak pa ram -
e ters. Stu dents used this out put (each with dif fer ent pa ram -
e ters) to in dex peaks ac cord ing to pro ce dure de scribed on
web link and de ter mined the lat tice pa ram e ter con sid er ing
the in stru men tal ab er ra tions. The first part is closed by
look ing into the Pow der Dif frac tion File in or der to find the 
phase. How ever, usu ally it is not found be cause the lat tice
pa ram e ter de vi ates from the da ta base value from some rea -
son. This rea son is dis cussed.

In the sec ond part, the pat tern was eval u ated in dif fer ent 

soft ware, the list of peaks was gen er ated (2q, d, I) and the
stu dents ob tained scanned ed u ca tion edi tion of Hanawalt
in dex and made the search. Fi nally, for home work, the stu -
dents should down load 30-days trial of pro gram Match and 
use it for the phase anal y sis of the mix ture. Each of the stu -
dents re ceived dif fer ent dataset.

Fi nally, I think that such tools can be well used for
teach ing even if, hope fully, we will come back to more or
less nor mal time.
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Many com pu ta tional tools to per form ex per i men tal phas -
ing have been de vel oped. Most of them are con cen trated in
the CCP4 [1] and PHENIX [2] pro gram pack ages. Re -
cently, the com mand-line tool baSHELiXir [3] has been
pub lished to pro vide fast and ef fi cient phas ing pro to cols
linked to the ap pli ca tion of the SHELX C/D/E [4,5] pro -
gram pack age. The pro gram in de pend ently en ables
searches for the cor rect space group, screen ing of the sol -
vent con tent pa ram e ter and high- and low-res o lu tion dif -
frac tion lim its. In baSHELiXir, SHELXE pro cesses are
parallelized to re duce the com pu ta tional time and pro vide a 
thor ough anal y sis of the com pu ta tional re sults based on
pro vided data. 

Sev eral cases have been se lected to dem on strate the full 
ap pli ca bil ity and ca pac ity of baSHELiXir. They cover sin -
gle-wave length anom a lous dis per sion, mul ti ple-wave -
length anom a lous dis per sion with two to five datasets
col lected at dif fer ent wave lengths, sin gle isomorphous re -
place ment with anom a lous scat ter ing and ra di a tion-dam -
age-in duced phas ing pro to cols.

baSHELiXir is a pow er ful tool for a thor ough anal y sis
of ex per i men tal phas ing in for ma tion con tained in crys tal -
lo graphic data. It is sim ple to use from the com mand line.

More over, a graph i cal user in ter face has been de vel oped
for eas ier launch ing of the anal y sis.
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