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80. schuze hlavniho vyboru Spole¢nosti

Dne 14. prosince 2005 se konala schiize hlavniho vyboru nasi Spolecnosti, z jejihoz pro-
gramu uvadime hlavni body:
» prezentace praci ze soutéze mladych spektroskopikl a vyhlaseni vysledk;
» zprava predsednictva:
Clensky ptispévek kolektivnich €lenil v roce 2006 bude 1500,- K¢,
odvod z poradanych akci (20 % a 2000,- K<) ziistava zachovan,
ukonceni ¢lenstvi 3 organizaci, které nehradily ptispévky,
zmény zameéstnaneckych poméra v sekretariatu Spolecnosti,
technicka ptiprava Bulletinu: RNDr. Milan Fara, CSc.,
piiprava internetovych stranek: RNDr. Marta Farkova, CSc.;
» zprava o hospodarenti;
» odborna ¢innost v r. 2005:
kurz méteni vibracnich spekter (doc. Matéjka),
kurz interpretace vibra¢nich spekter (doc. Matéjka),
kurz kvantitativni molekulové spektroskopie (doc. Matéjka),
seminaf k ndvaznosti méfeni a RM (doc. Kucera),
seminar [CP (prof. Kanicky),
semindi IAA 05 (Ing. Vobecky),
IV. konference Anorganické analyza v ZP (Ing. Cernohorsky),
3. konference HPLC/MS (doc. HolcCapek).
Celkovy pocet ucastnikl na akcich: 428.



» akce ptipravované v r. 2006:
kurz méfeni vibracnich spekter (23. — 27. 1.),
kurz interpretace vibra¢nich spekter (30.1. — 3. 2.),
semindf rentgenové spektrometrie (20. — 23. 3.),
kurz AASII (15.-18.5.),
seminai [AA 06 (2. — 3. Ctvrtleti),
semindi’ o speciacni analyze (zari).

Spolecnost je spoluporadatelem 15th Radiochemical Konference (23. — 28. 4.) a Internati-
onal Mass Spectrometric Conference (27.8. — 1.9.), OS Mdéssbauerovy spektroskopie je
spolupotadatelem mezinarodni konference Mossbauer Spectroscopy in Materials Science
2006 a OS magnetické rezonan¢ni spektroskopie poradda NMR Valtice.

Konference ..Referené¢ni materialy a mezilaboratorni porovnani zkousek I1¢

Jan Kucera

Odbornou c¢ast konference, ktera se konala ve dnech 7.- 9.11. 2005 v hotelu Medlov
u stejnojmenného rybnika na Ceskomoravské vrchoving, zajistovaly statni i zajmové
organizace &inné v pfislusnych oborech — Cesky metrologicky institut (CMI), Cesky
institut pro akreditaci (CIA), Komise pro referenéni materidly a standardy
Spektroskopické spoleénosti JMM a EURACHEM CR. Technické zabezpedeni poskytla
firma 2 THETA ASE, s.r.o.

Vyznam konference podtrhl ivodni referat generalniho feditele CMI RNDr. P. Klenov-
ského o sou¢asnych ulohach a rozvoji chemické metrologie v CR a o mezinarodnich akti-
vitach a zavazcich CMI. Jeho referat doplnil piispévek Ing. P. Novadka z téZe instituce
o aktualnim déni v oblasti metrologie v chemii v CR. Narodni program zkouseni zptisobi-
losti laboratoii ptedstavila Ing. E. Kloko¢nikova z CIA. K vysoké trovni odborného pro-
gramu piispély pfednasky zahrani¢nich ucastnikii Dr. S. Recknagela z Bundesanstalt fiir
Materialforschung und Priifung (BAM), Berlin, Némecko (,,Certified Reference Materials:
CRM - ERM® - EURONORM®), Dr. P. Roboucha z EC JRC Institut for Reference Mate-
rials and Measurements (IRMM), Geel, Belgie (,,Proficiency Test Scoring Interpretation®),
Dr. W. Spiewoka a Dr. M. Kubiczeka z Institutu Metalurgii Zeleza, Gliwice, Polsko
(,,Certyfikowane materialy odniesienia produkcji Instytutu Metalurgii Zeleza — terazniej-
szosc 1 przyszlosc®). Ruské metalurgické referencni materialy predstavil Dr.V. V. Stepa-
novski z Institute for Certified Reference Materials (ICRM), Jekaterinburg. Historicky
pohled na referenni materidly podal prof. Ing. Eduard Plsko, DrSc., Slovensko
v pfednasce ,,Referencné materidly oCami analytického chemika®.



O soucasné ¢innosti EURACHEM CR referoval prof. Ing. M. Suchanek, CSc. (,,Aktivity
CR vISO REMCO, zkugenosti z IRMM®), o vyvoji a aktivitich Virtudlniho Gstavu pro
referencni materialy (VIRM) a jeho pfeméné na legislativné 1 finanéné nezavislou ne-
ziskovou organizaci (VIRM a.s.b.l.) pfednésel autor tohoto sdéleni, jenz je 1 narodnim ko-
ordindtorem tohoto projektu (viz http://www.virm.net). Financni nezavislost v tomto pfi-
pad¢ znamena, ze za plny pfistup ke vSem informacim a sluzbam VIRM a.s.b.l. je nutno
platit roéni ¢lensky poplatek ve vysi 150 € (pro jednotlivee z CR a ze zvyhodnénych zemi
sttedni Evropy €ini poplatek 100 €), ro¢ni poplatek pro organizace ze zvyhodnénych zemi
je 800 €, z ostatnich zemi 1200 €. Volné ptistupné zistava databdze COMAR, kterou pro-
vozuje némecky BAM (viz http://www.comar.bam.de), o niz referoval doc. Ing. O. Mes-
tek, CSc, narodni koordinator této databaze. V dalSich 28 referatech ptednesenych zastupci
statnich 1 komer¢nich organizaci byly diskutovany aktudlni problémy navaznosti elektro-
chemickych méfeni, pfipravy a pouziti RM, organizace a interpretace mezilaboratorniho
porovnani zkouSek v oborech analyzy plynnych smési, metalurgie, Zivotniho prostredi
a laboratorni mediciny. Obzvlasté v posledné uvedeném oboru se pouZziti RM intenzivng
rozviji a tento obor se vyznacuje nékterymi odliSnostmi od ostatnich oblasti pouziti RM,
a to 1 terminologickymi. Svéd¢ila o tom piednéaska Dr. B. Friedeckého a spol. ,,Komuta-
bilita RM v laboratorni mediciné¢* (komutabilitu mizeme chapat jako ,,matricni pfime-
fenost®).

Konference, jiz se zcastnilo celkem 84 odborniki, byla doplnéna vystavkami firem ¢in-
nych ve vyrob¢ a distribuci RM a poskytujicich sluzby v oblasti zabezpeceni jakosti ana-
Iyz, jako napt. ANALYTIKA Praha, ANMAT TRADING Ostrava, RMI s.r.o. Lazné¢
Bohdane¢, SPECTRO CS Ostrava, 2 THETA ASE Cesk}'/ Tésin.

Série hmotnostné-spektrometrickvch prednasek

Viadimir Havlicek

Za podpory Ministerstva Skolstvi, mladeZze a t&lovychovy CR (grant LC545) a
Spektroskopické spolecnosti JMM probéhla v Mikrobiologickém tstavu AV CR v Praze
série hmotnostné-spektrometrickych prednasek, na které pfijela celd fada renomovanych
zahrani¢nich spektrometristl. Pro ty z vas, ktefi jste nem¢li moznost prednéasky shlédnout
,»hazivo*, uvadime alespon abstrakta pfednesenych ptispévkl. Dobrou zpravou je, ze tyto
odborné¢ akce budou pokraovat i vroce pfiStim a Ze prvnim ptednasejicim bude
pravdépodobné prof. Milos Novotny (Indiana University, USA).



Characterization of noncovalent complexes of native and modified hemoglobins by Nano-
ESI MS/MS
Dr. Antti Hesso (Finnish Institute for Occupational Health, Helsinki)

The characterization of interacting macromolecules is an important field of modern
biological mass spectrometry. Noncovalent complexes are participating in various
biological functions in physiological conditions. An interruption of normal interactions
can lead to abnormalities and a diseased state. The complexity of the interactions
necessitates the development of analytical methods which allow rapid structural
characterization of interacting proteins and measurement of the stoichiometry of
interacting subunits. The advantages of nano-ESI-MS and nano-ESI-MS/MS over other
techniques include high sensitivity, fast analysis, the capability of obtaining stoichiometric
information and the possibility to identify unknown noncovalent complexes.

Desorption Electrospray Ionization (DESI): A novel desorption ionization method for the
analysis of biological samples

Dr. Zoltan Takats (Institute of Structural Chemistry, Chemical Research Center of the
Hungarian Academy of Sciences)

DESI is a new ionization method which combines the advantageous features of MALDI
and electrospray ionization. The method can be used both for the interrogation of natural
surfaces such as biological tissues without sample preparation and as a traditional
desorption ionization (DI) tool for the analysis of pre-deposited samples. DESI is
implemented by directing a pneumatically assisted electrospray of a solvent (or
appropriate solution) onto the surface of interest. Desorption ionization occurs on the
impact of various sprayed species ranging from desolvated ions to multiply charged
nanodroplets and the desorbed ions are transferred through air to the vacuum interface of
the mass spectrometer. Biological samples analyzed by DESI include both living tissue
and tissue sections (drug and metabolite analysis, chemical imaging), dried blood spots
and other body fluids on filter paper (diagnostics of metabolic disorders), natural products
(alkaloids in plant material) and pre-deposited proteins or protein digests (proteomics).
One of the most important biological application of DESI is intact tissue analysis.
Detection of various components of biological tissues and fluids (blood, liver, skeletal
muscle) has been demonstrated from small organic molecules (amino acids, creatinine,
carnitine) to proteins (hemoglobin, myoglobin). The experiment enables the crude
biochemical imaging of tissues as well as the semi-quantitative detection of metabolites
for diagnostic purposes. Sensitivity and specificity is sufficiently high for the detection of
common metabolic diseases (PKU, MSUD) from serum or blood without sample
preparation by using DESI-tandem mass spectrometry. DESI analysis of blood can also be
applied for the rapid determination of drug levels as it was demonstrated in the case of
immunosuppressant sirolimus. The method is also applicable for the analysis of bacterial
cells. Similarly to intact cell, MALDI, DESI spectra of intact bacteria gives a characteristic
fingerprint making strain level differentiation feasible. Detection of pathogenic S. aureus



from human skin was successfully demonstrated. Besides biological tissue/fluid analysis,
DESI is applicable for the analysis of pre-deposited protein and protein digest samples.
Unlike MALDI, DESI doesn't require the presence of matrix compounds and DESI spectra
are similar to electrospray with regard to the presence of multiply charged ions. Feasibility
of proteomic applications was demonstrated by the analysis of tryptic digests of various
proteins including cytochrome C, lysozyme, bovine serum albumin and glycoprotein
RNase B.

Use of mass spectrometry to study the structure and the interactions of proteins
Dr. Eric Forest (IBS, CEA-Grenoble, France):

In the post-genomic era, the interest in proteins appears again as they execute and control
the majority of cellular activities. Through their interactions they play a critical role in cell
function or dysfunction. Characterizing the structure of a protein and the interaction with
its partners is a key step in the knowledge of its function and in the use of this protein
either as a drug or as a drug target. Beside the well known role of mass spectrometry (MS)
in proteomics, MS can provide useful information in structural biology when associated
with other techniques. For more than ten years the combination of hydrogen exchange and
MS has been widely used, providing views on protein structure and protein dynamics.
Associating proteolysis with proteases working at low temperature and low pH, local
information can be obtained. It enables the identification of the solvent accessible regions
of a protein, the location of conformational changes induced by the binding of a partner
and the following folding or unfolding of proteins. With the help of directed mutagenesis,
it is also possible to finely define the interaction regions with ligands or other proteins.
This method gives structure information in complement to the classical techniques such as
NMR or X-ray crystallography. Compared to them, MS offers the advantage of requiring
small amounts of sample in conditions close to the physiological ones. Furthermore MS
can work much easier on large proteins or complexes. Several examples illustrating the
power of this approach will be given.

New Frontiers in Mass Spectrometry of Biomolecules: Electron Capture Dissociation and
Soft and Reactive Landing

Prof. Frantisek Turecek (Department of Chemistry, University of Washington, Seattle,
WA, USA)

The first part of the lecture will cover interactions with electrons of multiply-charged
peptide and protein ions that result in extensive dissociation of the peptide backbone that
provides sequence information. Electron capture dissociation (ECD) and electron transfer
dissociation (ETD) are emerging as alternative methods of peptide sequencing and
localization of post-translational modifications by mass spectrometry. The molecular
mechanisms of ECD and ETD are currently studied by experiment and theory with model
amide and peptide systems.



The second part will address interactions of hyperthermal gas-phase biomolecular ions,
such as amino acids, peptides, proteins, polysaccharides, and conjugates, with surfaces that
result in soft and reactive ion landing. This emerging area of mass spectrometry has been
applied to surface modifications to synthesize bioactive materials and for multichannel
separations of mixtures by preparative mass spectrometry. New instruments will be
presented that have been designed and built for soft and reactive ion landing. The
mechanisms of ion discharge on plasma-treated metal surfaces will be discussed.

Detection of Horse Doping by Analytical Chemistry (Chaos before Chemistry)
Prof. John Mohaghan (President of the International Mass Spectrometry Society, UK)

The talk will cover issues related to the detection of horse doping in UK horseracing and
the importance of MS and other techniques in that work, the history of doping, why
doping occurs, the problems facing the analytical chemist and how we attempt to
overcome these; examples of genuine doping cases - butazones and acepromazine - will be
discussed.

The Utility of Ultra-high Resolution, Accurate Mass, and ECD from FTMS for the
Analysis of Biomolecules
Dr. Gary Kruppa (vice-president of Bruker Daltonics, USA)

FTMS has been well-known as the highest performance mass spectrometry technique
available in terms of mass accuracy and resolution. However, with MALDI-TOF and ESI-
TOF instruments now available that can routinely achieve low ppm mass accuracy, and
resolving powers ranging from 10,000 to 40,000 FWHM, many experiments that formerly
required the power of FTMS can now be done with these smaller, less expensive and less
complicated instruments. FTMS still offers the most powerful combination of ultra-high
resolving power (resolution in excess of 100,000 FWHM is routine, and > 1,000,000
FWHM is achievable), mass accuracy and sensitivity. Thus, while the smaller, less
expensive, and less complicated TOF based instruments are capable of performing many
of the experiments that could formerly be solved only by FTMS, FTMS still has a niche in
applications that require ultra-high resolution combined with good mass accuracy and
sensitivity. The top-down approach to whole protein analysis, which involves fragmenting
whole proteins directly in the mass spectrometer instead of working with enzymatic
digests, is one example of an application where the performance of FTMS is essential for
success. Furthermore, the new technique of Electron Capture Dissociation (ECD) has not
been made available commercially with TOF type analyzers yet, and has only very
recently been introduced on ion trap instruments. The combination of ECD, Infrared
MultiPhoton Dissociation (IRMPD), and other advanced techniques available on the
current generation of FTMS instruments makes them ideal for a variety of important top-
down applications. Examples of top-down analyses performed by FTMS that would be
difficult or impossible with other types of mass spectrometers will be shown.



2 THETA
Analytical standards and equipment

2 THETA ASE, s.r.o., P.S. 103, 737 01 Cesky Tésin
T/F: 558 732122, 224, M: 602 720747, 602 240553, E-mail: 2theta@2theta.cz,
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PF 2006

Prejeme Vam hodné Stésti v novém roce 2006 a téSime se na setkani s Vami na
nasich akcich:

Zajisténi kvality analytickych vysledkd, seminar, 27.-29. 3., Komorni Lhotka,
Beskydy
Odborny garant: Prof. Meloun - Univerzita Pardubice

Ing. Tichy - CMI Praha

Odbéry vzorki, kurz, 29.-31. 3., Komorni Lhotka, Beskydy
Odborny garant:Doc. Ventura - Univerzita Pardubice
Ing. Kloko¢nikova - CIA, o.p.s. Praha

Hutni analytika 2006, slovensko-Cesko-polska konference, 24.-28. 4., Vyhne,
Slovensko 5
Odborny garant:SES Inspekt s.r.o., TLMACE,Slovensko

Aktualni problematika hygienickych laboratofri, konference, 16.-18. 5., Severni
Cechy
Odborny garant:ZU se sidlem v Usti nad Labem a ZU se sidlem v Liberci

ICP, AAS a elektroanalytické metody, Rentgenova spektrometrie, kurz,
5.-9. 6., Zermanicka pfehrada, TéSinsko
Odborny garant:Prof. PISko - Bratislava

Ing. Toméasek - VSB -TU Ostrava

Mikroelementy 2006, seminéFv, 5.-7. 9., Medlov, Ceskomoravska vrchovina
Odborny garant:Dr. Koplik - VSCHT Praha
Dr. Curdova - Puncovni ufad Praha

Analyza organickych latek, seminaf, 9.-11. 10., Komorni Lhotka, Beskydy
Odborny garant:Doc. Ventura - Univerzita Pardubice

Prof. Jandera - Univerzita Pardubice

Prof. Sevéik - Karlova univerzita Praha
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specialisté v oboru spektrometrie nabizeji:

PRENOSNE A MOBILNi SPEKTROMETRY:

SPECTROSORT ““? e ruéni pfistroj, napajeny z akumulatorku. Vaha cca. 1 kg

analyza a urceni jakosti za 4 sekundy

Siroky rozsah analytickych moznosti,

kontrola zdmény, tfidéni, analyza a vyhledavani jakosti materialu
zdroj jiskrovy a obloukovy,vykonny pocita¢, vaha 12 kg
unikatni mobilni spektrometr s parametry laboratorniho piistroje
e analyzavcetné¢ C,PaS

STACIONARNI - LABORATORNI SPEKTROMETRY:
SPECTROMAXx D Novinka e rozsah vin. délek 233 aZ 670 nm, stolni provedeni, vaha cca. 60 kg.

e analyza Al, Zn, Pb, a Mg baze
SPECTROMAXXx F (M) Novinka e rozsah vin. délek 160(140) az 670 nm, provedeni stolni a s podstavcem
analyza Fe, Ni, Al, Cu, Zn, Pb, Sn, Co, Ti a Mg baze. Libovolna vinova délka
ICAL - rekalibrace vSech programii jedinym vzorkem
rozsah vinovych délek 160 — 800 nm, vysoka citlivost
analytické moduly pro jednu nebo dvé baze, max. 48 kanala
rozsah vinovych délek 120 — 800 nm, v¢etné analyzy N,O a H, SSE
analytické moduly pro vSechny baze, maximalné 96 (128) kanala

SPECTROPORT P

SPECTROTEST ““P Novinka

SPECTROLAB F Novinka

SPECTROLAB M Novinka

AUTOMATICKE SYSTEMY:

SPF?TROLUX e  bezobsluzna provozni laboratof, umisténi v kontejneru pro necisté prostf.
PRISTROJE S ICP:

SPECTRO CIROS VISION e simultanni analyza vSech ¢ar mezi 120-800 nm za 10 sekund

Novinka ) e méfeni prvkd véetné C, N, Br, I, Cl a suspenzi (tzv.,,slurry technika)
RENTGENOVE SPEKTROMETRY:

SPECTRO X-LAB 2000 e vykonny, velmi citlivy RTG spektrometr pro naro¢na pouZiti

SPECTRO XEPOS e novy stolni RTG.. spektrometr pro analyzu Na — U

SPECTRO MIDEX e novy RTG spektrometr pro analyzu drahych kova

SPECTRO PHOENIX e malé, stolni, levné analyzatory véetné systému on-line

SPEKTROMETRY S DOUTNAVYM VYBOJEM: SPECTRUMA - Némecko
SPECTRUMA GDA 150, 550, 650, e  spektrometr s doutnavym vybojem, optika 150 (750) mm
750 e mgéieni riiznych vrstev pokoveni,nitridovéani,nauhli¢ent atd.

ZARIZENi PRO MEREN{ CASTIC A SYPNYCH HMOT FIRMY: SEISHIN - Japonsko

LMS-30 (laserovy analyzator ¢astic) e  stanoveni velikosti ¢astic 0,1 — 1000 pm, mokry i suchy zptsob mé&feni

DALSi’PRiSTl}OJE e hustoméry,tryskové mlyny,t¥idicky,rozsévacky

ZARIZENI PRO TRIBOTECHNIKU FIRMY  speczacn: - USA

LNF M, C e Analyzator velikosti ¢astic v kombinaci s identifikaci &astic pomoci knihoven
SPECTROIL e  Opticko emisni spektrometr pro analyzu oleju

Ferrografy, Fuel Snifer, Viskozimetry o  chemické sloZeni neistot a aditiv, viskozita, fed&ni palivem atd.

CERTIFIKOVANE REFERENCNI MATERIALY:
Firem: MBH Analytical, Velké Britanie, Hydro Bonn a SUS, SRN, Alcan Svycarsko, Aluminium Pechiney Francie, a.j.

Zastoupeni ve SR: SPECTRO APS, spol. s.r.0., Nachtigala 13, 036 01 Martin
Tel/Fax: +421 434 222 314. Mobil: +421 903 707 145, E-mail: spectroaps@spectroaps.sk

wew/y o

Na vSechny produkty Zadejte podrobnéjsi informace




SoutéZ o nejlepsi praci v oboru spektroskopie mladvch autoru (do 35 let),
ro¢nik 2005

Tomas Matousek

Samostatnym bodem programu 80. schiize hlavniho vyboru Spektroskopické spole€nosti
dne 14. prosince 2005 byly prezentace autorii praci ptihlaSenych do soutéze mladych
spektroskopikti a vyhlaseni vysledkil soutéze.

V kategorii A (diplomové prace) byla piihlaSena jedina prace Mgr. Olgy Grossové
z katedry analytické chemie PfF UK, ktera byla ohodnocena 1. cenou.

V kategorii B (publikované plivodni prace a soubory praci) byly pfedneseny Ctyfi pii-
spévky. Lze konstatovat ze vSechny ptedlozené prace byly excelentni. Hlavni vybor se
rozhodl po vyrovnaném vysledku hlasovani ocenit rovnym dilem - penézitou odménou a
cestovnim grantem spolecnosti do vySe 20 tisic K& - prace Veroniky Horké, PhD
z Ustavu fyzikalni chemie J.H. AV CR, Mgr. Pavla Rehulky, PhD z Ustavu analytické
chemie AV CR a Ing. Vladimira Setni¢ky, PhD z Ustavu analytické chemie VSCHT.
Nevdééné Gtvrté misto obsadil Mgr. Zbynék Spalt z katedry analytické chemie PF MU.
Abstrakta ocenénych praci pfinaSime niZe.

Vsem ocenénym gratulujeme a doufdme, Ze stejné¢ vysoké trovné ptispeévki bude dosaho-
vano 1 v dalSich letech.

Modularni L-design atomizatoru hydridu
Mgr. Olga Grossova

Skolitel: doc. RNDr. Petr Rychlovsky, CSc., Katedra analytické chemie, PFF UK
Konzultant: RNDr. Jiri Dédina, CSc., Ustav analytické chemie, AV CR

Ptedkladana diplomova prace se vénuje vyvoji multiatomizéatoru hydridi pro atomovou
absorp¢ni spektrometrii.

Pro zlepSeni funkce stavajiciho T-multiatomizatoru bylo v této praci navrzeno nové uspo-
fadani multiatomizatoru, tzv. modularni L-design atomizatoru hydridd. Hlavnim pfinosem
tohoto uspotfadani je snadna vymeéna vnitinich optickych trubic.

V predbéZznych experimentech byla testovana funkcénost nového uspofadani atomizéatoru
pouzitim manualné dérované kiemenné optické trubice stejnych parametrli jako ve stavaji-
cim T-multiatomizatoru. VSechny testované analytické parametry (linearita kalibra¢nich
funkci, citlivost, opakovatelnost) takto sestaveného L-designu multiatomizatoru jsou na
stejné Urovni jako u stavajiciho multiatomizatoru uspofadani T. Tento vysledek umoziuje



nahradit vyrobné komplikovany T-multiatomizator podstatné jednodussim a flexibilngjSim
L-designem.

kifemenné okénko

vnitfni opticka trubice

V2 ]
]
hydrid
+
nosny plyn vzduch U L vzduch
+
vodik

L 1 1 |

2 3 4 cm

vzduch

Pomoci vyvinutého L-designu multiatomizatoru byly testovany rtizné optické trubice
zvolené pro dosazeni rovnomérnéjSiho vyplnéni jejich vnitiniho objemu vodikovymi radi-
kaly. Nejprve byla testovana optickd trubice z kiemenného skla, laserem vrtana, se sedmi-
nasobné vétSim poctem otvori, neZ v multiatomizatoru stavajicim a trubice z keramického
materidlu. Keramicky material se ukazal jako nevhodny kvili velmi nizké citlivosti prav-
dépodobné zpusobené vysokou reaktivitou povrchu. Ani laserem vrtana kfemenna trubice
nevedla k Zadoucimu zlepSeni funkce multiatomizatoru. Zviditelnéni proudéni plyni mul-
tiatomizatorem prokézalo, ze divodem je piili§ vysoka propustnost stény optické trubice.
Nasledkem toho dochazi jednak ke ztratam volnych atomil analytu konvekci nosného
plynu do prostoru mezikruzi a jednak k vysoce nerovhomérnému piivodu kysliku do op-
tické trubice.

Zviditelnéni proudéni plynt T 1 L multiatomizatorem s manualné dérovanou kiemennou
trubici prokazalo vysokou propustnost stén optickych trubic i v téchto ptipadech. Divo-
dem neidedlni funkce stavajicich multiatomizatora je, kromé uvazovaného nedostate¢ného
vyplnéni prostoru optické trubice vodikovymi radikdly, i negativni vliv vysoké propust-
nosti st€énami optickych trubic.

Proto byly hledany pfistupy k realizaci optickych trubic s nizkou propustnosti. Porézni

kifemenné sklo Porous Vycor se kviili nevyhovujicim provoznim charakteristikam, prede-
v8im nizké mechanické pevnosti, ukdzalo prozatim nepouzitelné. Dalsi testovanou optic-
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kou trubici byla kiemenna trubice s miniaturnimi otvory o priméru jednotek mikrometra
vrtanymi elektronovym svazkem. Experimenty s prvnimi modely téchto optickych trubic
naznacuji, ze pii zvySeni hustoty takto vyvrtanych otvor bez vétSich odchylek v jejich
velikostech (coz je v moZnostech pouzité technologie), 1ze oCekavat pokrok na cesté
k optimalni funkci multiatomizatoru.

Laser diode photoacoustic detection in the infrared and near infrared spectral ranges
Veronika Horka

Vyznamnym motiva¢nim a stimulujicim prvkem této prace byl pozadavek vyvoje levného
a jednoduchého detekéniho systému, ktery by identifikoval a kvantifikoval plyny. Toto
zatfizeni by mélo byt dostate¢né citlivé a selektivni.

V této praci jsem popsala konstrukci jednoduché rezonan¢ni optoakustické cely, kde jsem
vyuzila fadu modernich, velice u¢innych a komeréné dostupnych prvki. Citlivost systému
jsem testovala ve tiech spektralnich oblastech 2100, 4300 a 6500 cm™ pomoci vysoce
rozliSenych absorp¢nich spekter atmosfericky vyznamnych molekul (CO,, CO, NH;, CHy,
N0, a OCS) a vysledky jsem vzdjemné porovnala.

Pro oblast 2100 cm™ byl vybran PbSe laser vyzadujici chlazeni tekutym dusikem, zatimco
MQW GaSb lasery pouzité v oblasti 4300 cm™ patii knové vyvinutym lasertim,
pracujicim pii pokojové a vySSi teploté. Porovnani téchto laseri bylo provedeno i
v kratkovInéjsi spektralni oblasti, kde absorbuje pouze mald cast molekul a je tedy
omezena predevSim na spektra vysSich harmonickych a kombinacnich pasi molekul
(6300-6500 cm™). Pro tuto oblast byly vyvinuty vykonné komunikaéni polovodidové
lasery pracujici pti pokojové teploté. Vyhodou téchto lasert je jejich vyssi vykon (10-15
mW), zatimco u PbSe a GaSb laseri se vykon pohybuje okolo 1 mW a méné. Naopak
jejich nevyhodou je emise ve spektralni oblasti, kde jiz molekuly absorbuji zafeni daleko
mén¢. Pomoci identické aparatury jsem porovnala absorpci vybranych molekul v téchto
NHj;, konkrétné 100 ppb. Citlivost tohoto systému byla testovdna pomoci detekce nizkych
koncentraci plynu CO, a NH; ve vyfukovych plynech.

Identifikace bilkovin prostrednictvim MALDI-TOF hmotnostni spektrometrie

Pavel Rehulka
Ustav analytické chemie, Akademie véd CR, Veveri 97, 611 42 Brno; rehulka@iach.cz

V souCasné postgenomické éfe piedstavuje proteomickd analyza bilkovin dilezitou

soucast vyzkumu mnoha biologickych procesii. Rychla a citliva identifikace bilkovin je
nutnym piedpokladem pro poznani dynamickych déji v zivych organismech.
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Moderni zpusob identifikace bilkovin je zaloZen na kombinaci vhodné separa¢ni metody
(napf. gelovad elektroforéza), hmotnostné-spektrometrické analyzy peptidi vzniklych
enzymatickym Stépenim separovanych bilkovin a databazového vyhleddvani pomoci
ziskanych experimentalnich dat. Rozvoj v oblasti separacnich metod, sekvenovani genomii
a predevSim hmotnostni spektrometrie poskytuje moznosti identifikace bilkovin
z minimalniho mnoZzstvi analyzovaného materialu v relativné kratkém case.

Hmotnostni spektrometrie MALDI-TOF je v soucasné dob¢ nejpouzivanéjsi technikou pii
identifikaci bilkovin pomoci metody peptide mass fingerprinting. Lze ji téZ pouzit pro
analyzu post-source decay k ziskéani strukturni informace analyzovaného peptidu vedouci
téz k identifikaci bilkoviny. Nutnym ptedpokladem tspésné analyzy je pecliva ptiprava
vzorku, kterd Casto spociva v efektivnim odstranéni pfitomnych soli negativné
interferujicich v procesu ionizace a detekce molekul analytu.

Metoda identifikace bilkovin prostfednictvim MALDI-TOF hmotnostni spektrometrie byla
uspésné aplikovana na bilkoviny extrahované z obilek je¢mene Osbornovym extrak¢énim
postupem.

Spektroskopie vibraéniho cirkularniho dichroismu: U¢inny nastroj studia struktury
biologicky vyznamnych a supramolekularnich systémi
Ing. Viadimir Setnicka, Ph.D.

Ustav analytické chemie, Vysokd Skola chemicko technologickd, Praha

Spektroskopie vibracniho cirkularniho dichroismu (VCD) je moderni spektroskopicka
metoda, kterd se v posledni dob& stavd vyznamnym ndéstrojem strukturni analyzy opticky
aktivnich latek. Spektroskopie VCD spojuje vyhody infraervené spektroskopie (velké
mnozstvi vibracnich pfechodl) s konformacni citlivosti spektroskopie elektronového cir-
kularniho dichroismu (ECD). Zatimco spektroskopie ECD je pomérné rozsifena diky
dlouhodobé dostupnosti komer¢nich spektrometri, spektroskopie VCD byla doneddvna
pro svou experimentalni obtiznost doménou jen nékolika malo laboratofi.

Spektra VCD poskytuji jedine¢nou informaci o struktufe mnoha typi latek, jako jsou malé
chirdlni molekuly, peptidy, bilkoviny, oligonukleotidy, nukleové kyseliny, sacharidy, far-
maceutické produkty a mnohé dalsi. Pravé pii konformacnich studiich slozitych biolo-
gicky vyznamnych molekul, pfevdzné makromolekuldrniho charakteru, nachazi spektro-
skopie VCD své vyznamné misto. Tato metodika rovnéZ umoziuje studium biologickych
latek v jejich pfirozeném prostiedi, tedy ve vodnych roztocich, a do urcité miry tedy do-
voluje ménit 1 fyzikalné chemické parametry roztoktl, coz dale poskytuje informace o kon-
formacnich zménach a piipadnych vzajemnych interakcich téchto latek.

Ve dvou ptedlozenych pracich byla metodika VCD pouzita spolu s infracervenou spektro-
skopii ke studiu prostorového uspotddani stiedn¢ velkych farmaceuticky vyznamnych
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molekul a ziskana spektra byla interpretovana na zakladé semiempirickych korelaci a
kvantové-mechanickych ab-initio vypoctu.

V oblasti studia struktury velkych biomolekul, biopolymeri, byla spektroskopie VCD
uzita ke sledovani konformac¢nich zmén polypeptidickych matric vyvolanych nekovalent-
nimi interakcemi s vybranymi porfyriny (dvé piedloZzené prace). V téchto pracich byla vy-
uzita piednost spektroskopie VCD sledovat lokalni strukturni zmény biopolymerti, za-
timco v ptfedchozich publikacich byl diraz kladen ptedev§im na sledovani porfyrinové
¢asti komplexu. Vysledky VCD studii nové ukazaly, ze délka peptidového fetézce mé za-
sadni vliv na konformaci peptidové ¢asti komplexu.

Strukturni studie samoskladnych systému (self-assembly) prezentované ve dvou piedkla-
danych pracich predstavuji vitbec prvni pouziti VCD techniky v supramolekuldrni chemii.
Krom¢ studia sol-gel fazovych pfechodl brucin-porfyrinového gelatoru a s tim spojenych
zmén v jeho opticke aktivité byla pozornost zaméfena na studium struktury asociatli chi-
ralnich dikarboxylovych kyselin. Na zdkladé VCD spekter bylo zjisténo, ze v roztocich
mohou tyto kyseliny vytvéret tetramerni struktury, jejichz piesnad geometrie byla ziskana
ab-initio vypoctem. Jedna se pravdépodobné o prozatim nejveétsi molekularni systém, pro
néz byla VCD spektra pomoci ab-initio vypoctl tspésné simulovana. Z pohledu spektro-
skopie se jedna o zcela novy pfistup zkoumdani takto slozitych systémt.

Laserové ablac¢ni syntézy s hmotnostné spektrometrickou detekei:
Novy pristup k tvorbé a detekci sloucenin

Zbynék Spalt a Josef Havel

Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta Masarykovy univerzity, Kotlarska 2, 611 37 Brno
spalt@mail.muni.cz

Moderni chemické metody ¢asto vyuzivaji elektromagnetické zafeni a lasery. V této praci
byla studovana moznost aplikace laseri pro studium procesti laserové ablace a syntézu
(generovani) novych sloucenin. Laserové ablaéni (LA) syntézy s hmotnostné spektromet-
rickou (TOF-MS) detekci jsou zaloZeny na LA, ptipadné desorpci vzorku a ionizaci spoje-
nou s naslednou detekci slou€enin, které vznikaji v riznych fazich téchto procesi.

Byla studovéna tvorba arsenovych klastri se snahou pfipravit analoga fullerenu, LA-syn-
tézy novych As sulfidi a LA-syntézy oxidu selenového. Laserovou ablaci kovového As
(Cistota 99.997 %) byly generovany klastry As, (n = 2-7), tvorba klastra As, (n = 20, 60)
fullerenového typu predpokladand kvantoveé-chemickymi vypocty nebyla za danych expe-
rimentalnich podminek potvrzena. Dale jako prekurzory pro laserovou ablacni syntézu
byly pouzity sulfidy arsenu As,S,, As,S;, As,Ss a jejich smési se sirou. Bylo generovano
velké mnozstvi riznych sulfidi arsenu (AsS, AsS;, As,S, As,S,, As,S;, AsySs, AsyS,,
As3S, As3Sy, AsySs, AsySy), jejichz stechiometrické sloZeni bylo ureno na zakladé¢ izoto-
poveho modelovani. Viibec poprvé bylo popsano nasledujicich tfinact zcela novych sul-
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fida arsenu: AsS,, AsS;, AsSs, AsSe, AsS;, AsSg, As>Ss, AsSySe, AS3S,, AszS;, AssSs,
As3S¢, As3S,. V dalsi ¢asti prace byly studovany procesy v plynné fazi pii LA oxidu sele-
ni¢ite¢ho. Bylo zjisténo, Ze SeO, podléha fotolyze a vzniku ionti jako napt. O, O,, Os,
SeO’, SeO,’, SeOs’, SeOy4, Se,O7. Vznik oxidu selenového, SeO,, byl popsan viibec po-
prvé. Identita jednotlivych specii byla ovéfena na zaklad¢é simulace izotopovych patternii a
pomoci strukturni analyzy PSD (Post-Source Decay). Navrzeny mechanismus procesu
probihajicich v plynné fazi byl podpoten kvantové-chemickymi ab initio vypoclty.

Laserové ablacni syntéza se ukézala nejen jako vhodna metodika studia vlastnich procesti

laserové ablace materialt, ale 1 jako uziteCny postup pro generovani sloucenin perspektiv-
nich pro pfipravu nanomaterial.

NABIDKOVA A POPTAVKOVA SLUZBA CLENU SPOLECNOSTI

Laboratof rentgenové difraktometrie VSCHT v Praze
nabizi na odkup nasledujici 2 pristroje:

Difraktometr Dron-UM-1 ruské firmy Burevestnik, r.v.1982. Horizontalni difraktometr je
v provozu, k dispozici je digitadlni zaznam intenzit na pocitac. Soucdasti jsou 3 rtg lampy -
Cu, Co, a Cr.

Cena 20.000K¢.

Difraktometr ISO Debyeflex némecké firmy Seifert, r.v.1986. Horizontalni difraktometr je
v provozu, je k dispozici digitalni zdznam intenzit na pocita€. Soucasti je Cu rtg lampa.
Cena 20.000K¢.

Informace poda:

RNDr.Jaroslav Maixner, CSc.

Centralni laboratofe VSCHT v Praze
Technicka 5, 166 28 Praha 6

220 444 201, 220 445 023, 604 842 790
maixnerj@vscht.cz
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PLANOVANE AKCE V ROCE 2006

Kurz méfeni vibraénich spekter (23. —27. 1.)

Kurz interpretace vibracnich spekter (30.1. — 3. 2.)

Seminaf rentgenové spektrometrie (20. — 23. 3.)

Kurz AASII (15.—-18.5.)

Seminafr IAA 06 (2. — 3. Ctvrtleti)

Seminaf o speciacni analyze (zai)

Dale je Spole¢nost spolupotadatelem

— 15th Radiochemical Konference (23. — 28. 4.)

— International Mass Spectrometric Konference (27.8. — 1.9.)

— OS Mossbauerovy spektroskopie je spolupotradatelem mezindrodni konference

Maossbauer Spectroscopy in Materials Science 2006
— OS magnetické rezonan¢ni spektroskopie pofadda NMR Valtice.

Informace a ptihlasky poskytne sekretariat Spolecnosti.

NABIDKA PUBLIKACI SPEKTROSKOPICKE SPOLECNOSTI JMM

Skripta AAS | — zakladni kurz (2003) 387,- KC
Inorganic Environmental Analysis 161,- KC
Referenéni materialy (pfednasky) 93,- K&
Nazvoslovi IUPAC (Part XII: Terms related to electrothermal atomi- 35,- Ké
zation; Part Xlll: Terms related to chemical vapour generation)

Kurz ICP pro pokrocilé 120,- KC
Kurz AAS pro pokrocilé (1996) 120,- KC
Kurz Spojeni HPLC/MS (2001) 300,- KC
12. Spektroskopicka konference: program, abstrakta prispévkd, 190 - K&
seznam Ucastnikd ’
Souhrn pfednasSek ze seminafe Radioanalytické metody IAA03 62,- KC
Souhrn prfednasek ze seminafe Radioanalytické metody IAA"04 78,- KC

Objednavky (do vycerpani zdsob) piijima pisemné nebo telefonicky sekretaridt Spolec-
nosti (tel. 233 332 343, e-mail: immss@spektroskopie.cz).
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Kapesni pritvodce moderni védou:

A

. Je-li to zelené nebo se to hybe, patii to do biologie.

Smrdi-li to, patii to do chemie.
Nefunguje-li to, patii to do fyziky.
Je-li to nesrozumitelné, patii to do matematiky.

Zni-li to jako nesmysl, patii to bud’ do ekonomie nebo do psychologie.

Arthur Bloch: Murphyho zdkon.

16

Spektroskopicka spoleénost Jana Marka Marci
http://www.spektroskopie.cz
adresa sekretariatu: Thakurova 7, 166 29 Praha 6; tel./fax: 233 332 343

redakcéni rada:
prof. RNDr. Josef Komarek, DrSc. (pfedseda)
Ing. Josef Caslavsky, CSc., prof. RNDr. Viktor Kanicky, DrSc.
tech. redakce: RNDr. Milan Fara, CSc. a Pavla Vampolova

redakeni uzavérka: 30. 12. 2005 uzavérka pfistiho Cisla: 31. 3. 2006



