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» zprava o hospodafeni za rok 2012 a plan na rok
P.F. 2013 2013
Redakéni  rada Bulletinu preje vSem cleniim » zprava o ¢innosti redakéni rady Bulletinu
Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci do » odborna ¢innost v r. 2012:
nového roku hodné Stésti, zdravi a uspéchii v praci o kurz Meéteni vibraénich  spekter 16.-

i vV osobnim Zivoté. Predem dékujeme za Vase
prispévky a upozornéni na zajimavé akce u nds
i V zahranici.

93. schuize hlavniho vvboru Spole¢nosti

Dne 14. prosince 2012 se konala schize hlavniho
vyboru nasi Spole¢nosti, z jejihoz programu uvadime
hlavni body:

20.1.2012, VSCHT, Praha 6, Technicka 5
(30 ucastniki)

o kurz Interpretace vibracnich spekter 23.-27. 1.
2012, VSCHT, Praha6, Technicka 5
(40 ucastniki)

o Skola CG/MS (ve spolupraci s firmou
Pragolab), 3.-5. 4. 2012, Praha

o 27. konference NMR, 22.-25. 4. 2012, Valtice
(91 Gcastniki)



o kurz Laserové ablace 2012, 28.-31.5. 2012,
Praha (40 uc¢astnik)

o Seminai Rentgenfluorescen¢ni spektrometrie,
26.-28. 6. 2012, Pardubice

o seminai Radioanalytické metody IAA 12, 29.-
30. 6. 2012, Praha

o 13. ro¢nik Skoly hmotnostni spektrometrie,
2.-7.9.2012, hotel Srni na  Sumavé
(229 ucastniki)

o 22. mezinarodni konference molekulové
spektroskopie vysokého rozliSeni, 4.-8.9.
2012, Praha (180 ucastnik)

o Seminaf rentgenové mikrotomografie (uCT),
11.-13.9. 2012, Brno

o XX. Slovensko — Ceska spektroskopicka
konference a European symposium on atomic
spectrometry ESAS 2012, Tatranska Lomnice.

o 2. podzimni Skola rentgenové mikroanalyzy
22.-25. fijna 2012, Zd’4r nad Sazavou

» akce pripravované v r. 2013:

o kurz Méfeni vibrac¢nich spekter 21.-25.1. 2013,
VSCHT, Praha 6, Technické 5

o kurz Interpretace vibra¢nich spekter 28.1.-1. 2.
2013, VSCHT, Praha 6, Technicka 5

o 28. konference NMR, duben 2013, Valtice

o Kurz ICP, 27.-30. 5. 2013, Brno, Masarykova
univerzita, Univerzitni Kampus Bohunice

o Seminaf Speciacni analyza 2013

o Skola molekulové spektrometrie (spektro-
fotometrie,  luminiscenéni  spektrometrie
a chiroptické metody), 12.-14. cervna 2013,
Brno, Masarykova univerzita, Univerzitni
Kampus Bohunice

o Seminai IAA 2013, 26./27. Eervna 2013

o Seminaf k 20. vyro¢i SSIMM, ¢erven 2013,
Cikhgj

o 14. roénik Skoly hmotnostni spektrometrie,
16.-20. =zafi 2013, Jesenik, Priessnitzovy
l1écebné lazné

o Kurz NMR, 24.-26. zaii 2013

> Informace o  pribéhu  Slovensko-Ceské
spektroskopické konference a ESAS v Tatranské
Lomnici

» prezentace prispévku ucastnikii soutéze mladych
spektroskopikii a vyhlaseni vysledku.

Zprava o 2. podzimni §kole rtg. mikroanalyzy
Karel Jurek

Ve dnech 22. — 25. 10. 2012 probé&hla ctyfdenni Skola
rtg. mikroanalyzy (EPMA) v hotelu Jehla ve Zd'aru
nad Sazavou. Skoly se zicastnilo 30 tucastnikil véetné

dvou kolegii ze Slovenska. Skola navazala na
Podzimni S$kolu, ktera se konala vroce 2010.
Program skoly byl zaméfen pfevazné na teoretické
fyzikalni zaklady interakce rychlych elektronti
s hmotou, dale na metody a problémy kvantitativni
analyzy nejen objemovych vzorkl, ale také tenkych
vrstev a na zaklady rtg.  spektroskopie
a spektrometrie. Program byl rozsifen a doplnén
o n¢které nové poznatky a metody. Teoretické
pfednasky byly doplnény i praktickymi poznatky
a zkuSenostmi.

Prednéaskovy sal

Hlavnimi ptednéSejicimi byli prof. Ondrej Gedeon,
Ph.D. z VSCHT Praha a Mgr. Karel Jurek, CSc.
z Fyzikalniho ustavu AV CR. Dal3i prednasky méli
Ing. Markéta JaroSova, Ph.D. a RNDr. Jaromir
Kopecek, Ph.D. rovnéz z Fyzikalniho tstavu AV CR,
doc. Vladimir Stary, CSc. ze Strojni fakulty CVUT
Praha, RNDr. Vratislav Pefina, CSc. a RNDr,
Vladimir Havranek, Ph.D. z Ustavu jaderné fyziky
v Rezi u Prahy. Nechybél ani zahraniéni host, Dr.
Mathias Procop z Ustavu pro védecké piistroje
v Berling, ktery prednesl zajimavou pfednasku
0 vyuZiti rtg. fluorescence v rastrovacim
elektronovém mikroskopu. Kromé analytickych



metod byly uvedeny i metody souvisejici, a to
mapovani krystalové orientace pomoci difrakce
pruzné rozptylenych elektronti (EBSD), dale metody
vyuZivajici protonovych svazkli o vysoké energii —
rtg. spektroskopii (PIXE) a Rutherfordiv zpétny
rozptyl (RBS). Vynechano nebylo ani vyuziti rtg.
mikroanalyzy pro vyvoj biomaterial. Prednasky
byly doplnény diskuzemi.

PIné znéni prednasek obdrzeli Gcastnici na CD.

Ucastnici 2. podzimni §koly rtg. mikroanalyzy

Soucasti Skoly byly 1 prezentace a prednasky
sponzoryjicich firem na aktualni témata, zejména
pokrok Vv piistrojové technice a nové softwarové
moznosti.

Prestoze program Skoly byl velmi obséhly, méli
Ucastnici  pfilezitost Kk vzajemnému  poznavani
a diskuzim i ke spole¢enskému vyziti.

Nechybéla ani zajimavad exkurze do barokniho

poutniho kostela sv. Jana Nepomuckého na Zelené
hote, postaveného Janem Santinim.

Poutni kostel sv. Jana Nepomuckého na Zelené hote

Poutni kostel sv. Jana Nepomuckého na Zelené hoie

SoutéZ o nejlepsi praci mladvch autorw v oboru
spektroskopie, ro¢nik 2012

Tomas Matousek

Soucasti prosincové schiize Hlavniho vyboru
Spektroskopické spolecnosti v kinosale Kréského
arealu AV CR byly jako kazdoro¢né presentace
prispévki Soutéze mladych spektroskopiki. Diky
generalnimu  sponzoru, firmé Thermo Fisher
Scientific spole¢né s partnery Pragolab a Nicolet CZ,
se mohlo soutézit kromé finan¢niho ocenéni
i 0 cestovni granty.

Jak se ukazuje uz po nékolik let, dorost ceské
spektroskopie vytvari velmi kvalitni prace. Nejprve
se piedstavili Ctyfi autofi a autorky diplomovych
praci. Prvni cenu ziskala prace Mgr. Toméase Jandy,
vypracovana na Katedfe chemické fyziky a optiky
MFF University Karlovy, vénovana sledovani
dynamiky = mikroskopickych  procesi  pomoci
ultrakratkych laserovych pulst. Druhou cenu ziskala
Mgr. Tereza Krchova z Katedry anorganické
chemie PfF University Karlovy za praci testujici nové
kontrastni latky pro zobrazovani magnetickou
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rezonanci. Oba zbyvajici diplomanti pak ziskali tfeti
cenu: Mgr. Jaroslava Kubrova z Ustavu jaderné
fyziky AV CR, stanovujici obsah uranu v plodnicich
hub, a Mgr. Alan Kadek z Mikrobiologického
Gstavu AV CR, ktery se vénoval proteomické
charakterizaci membranovych mikrodomén pomoci
LC-MALDI MS/MS.

Jesté vétsi konkurence se seSla v kategorii
publikovanych praci a jejich soubort. Zde ze Sesti
adeptti Hlavni vybor spole¢nosti nejvice oslovil Ing.
Jakub Kaminsky, Ph.D. z Ustavu organické chemie
a biochemie AV CR, ktery ze svych publikaci vybral
prikopnickou praci v oblasti teoretickych vypocti
spekter Ramanova rozptylu a Ramanovy optické
aktivity proteinl. Druhou cenu ziskal Ing. Jozef
Lengyel z Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského
AV CR, za soubor ti praci popisujicich procesy na
klastrech vody v molekulovych paprscich. Tteti cena
ptipadla Mgr. Dominiku Hegerovi, Ph.D. z Ustavu
chemie PiF Masarykovy university, za uceleny
soubor deseti praci vénovany studii fotochemickych
chranicich skupin pomoci casové rozliSené
spektroskopie. Ceny tak nakonec nezbyly na velmi
dobré soubory praci Mgr. Edyty Tabor, Ph.D.
z Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR
(Mdossbauerova spektroskopie °’Fe), Mgr. Daniela
Rozbeského z Mikrobiologického tstavu AV CR
(hmotnostni spektroskopie pro zkoumani molekularni
architektury bunéénych receptort), ani na Ing. Marii
KubeSovou, Ph.D. z Ustavu jaderné fyziky AV CR
(neutronova aktivacni analyza).

Vsem soutézicim dékujeme za zajimavé presentace
vynikajicitho vyzkumu, vitézim navic gratulujeme
Kcendm a finanénim odméndm, ocenénym
v kategorii B piejeme uspéSnou ucast na
konferencich s podporou cestovnich grantd ve vysi
od 10 do 30 tisic K¢, a dékujeme recenzentim za
posudky sout€znich praci i sponzoriim soutéze.

Souhrny ocenénych praci pfina§ime nize.

Dynamika spinové polarizace v polovodicich

Tomas Janda, 1. cena v kategorii diplomovych pract

V uplynulém pilstoleti jsme byli svédky neustalého
zvySovani  rychlosti a  vypocetni  kapacity
elektronickych zafizeni. Tento trend, popsany
znamym Mooreovym zakonem, vSak brzy narazi na
fyzikalni omezeni dana samotnou podstatou soucasné
technologie, kterou je manipulace s elektrickym
nabojem. To védce motivuje ke zkoumani

alternativnich cest dal$iho vyvoje elektroniky. Jednou
Z nich je spintronika, coz je védni obor, jehoz cilem
je vyvinout zatizeni, ktera budou vyuzivat kromé
naboje elektroni také jejich spin.

Rozhodujicim parametrem urcujicim vykonnost
elektroniky je rychlost, sjakou Ize s informaci
manipulovat, ¢ist ji, transportovat ¢i ukladat. Ve
stavajicich  elektronickych  zafizenich se pro
dlouhodobé ukladani informaci pouzivad nejCastcji
pevnych disk, kde jsou logické ,0“ a 1%
zakddovany v orientaci magnetizace. Pro konstrukci
zaznamovych zatizeni nové generace je tedy dulezité
rozumét dynamice magnetizace na kratkych ¢asovych
skalach (sub-pikosekundové az nanosekundové).
Vynikajicim ndastrojem pro studium ultrarychlé
dynamiky magnetizace je Casové rozliSend laserova
spektroskopie (konkrétné  metoda  excitace
a sondovani), kterd ve spojeni s magnetooptickymi
jevy umoznuje zkoumat dynamiku magnetizace
pfimo v casové oblasti s rozliSenim az desitek fs.

Po materialové strance jsou jednim z velice
zajimavych modelovych systémd tzv. feromagnetické
polovodice. Jedna se o uméle vytvorené materialy
spojujici vyhody polovodic¢ti (konkrétné¢ snadnou
manipulovatelnost elektrickych vlastnosti dopovanim
nebo vnéj$im elektrickym polem)
a feromagnetickych kovi (transport elektronu zde
zavisi na jeho spinovém stavu). Potencialné se zde
navic nabizi moZnost integrace logickych
i pamétovych funkci pocitate na jediném <Eipu.
Nejintenzivnéji studovanym zastupcem této tiidy
materiala je Gap,Mn,As, kterym jsme se zabyvali
i Vv ramci této diplomové prace.

Ke studiu dynamiky magnetizace vyvolané dopadem
femtosekundového laserového pulzu jsme vyuzili
novou experimentalni metodu vyvinutou na naSem
pracovisti, ktera umoznuje kompletné zrekonstruovat
trajektorii  trojrozmémého  pohybu  vektoru
magnetizace Cist¢ z naméfenych dat, bez potieby
numerického modelovani [1]. Toho je dosaZeno
soucasnym vyuzitim dvou magnetooptickych jevi —
polarniho Kerrova jevu (PKE) a magnetického
linearniho dichroismu (MLD). Kazdy z téchto jevt je
totiz citlivy na jiny primet magnetizace a ma jinou
zavislost na polarizaci sondovaciho svazku. Diky
tomu je mozné kombinaci magnetooptickych signald
zmefenych pro rizné polarizace sondovaciho svazku
separovat thlovy pohyb magnetizace od zmény jeji
velikosti  (demagnetizace). K excitaci dynamiky
magnetizace jsme pouzivali kruhové polarizované
laserové pulzy, coz nam umoznilo odliSit rizné
fyzikalni mechanismy, které mohou dynamiku
magnetizace vyvolat. Kromé tepelné vyvolané
precese magnetizace jsme pozorovali také jevy



Optical Spin Transfer Torque (OSTT) [2] a Optical
Spin-Orbit  Torque (OSOT) [3], které jsme
identifikovali jako prvni pracovisté na svéte. Oba tyto
jevy, které maji velice odlisny fyzikalni ptvod
(OSTT je spojeny s ptenosem uhlového momentu
hybnosti z kruhové polarizovanych fotonu, zatimco
OSOT je dusledek relativistické spin-orbitalni
interakce Vv polovodicich), se projevuji prudkou
zménou smeru magnetizace na ¢asové skale jednotek
ps a jsou tedy principialné vyuzitelné pro ultrarychly
magnetoopticky zaznam informace.
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Obr.l — Precesni pohyb vektoru magnetizace po
excitaci silnym laserovym pulzem - na skdle jednotek
ps dochazi kvychyleni magnetizace z rovnovazné
polohy  vlivem jevu OSOT; Jd¢p a 89 popisuji
vychyleni magnetizace v roviné vzorku a kolmo na ni.
Vzorek Ga; Mn,As s 3% Mn, excitacni intenzita 250
wJ/em? vnéjsi magnetické pole 20 mT, teplota 16 K.

V ramci této diplomové prace byly zkoumany vzorky
GaMnAs sruznou koncentraci Mn (1,5 — 14 %)
v zavislosti na velikosti vnéj$iho magnetického pole
a intenzité¢ excitaCnich pulzi. Zjistili jsme, ze
srostouci koncentraci Mn dochazi k relativnimu
posileni jevu OSTT vuci OSOT, ziejmé v disledku
zmény magnetické anizotropie materialu. Dale jsme
pozorovali, ze zvySeni excitani intenzity vede
K rychlejsimu  zatlumeni precese magnetizace,
nicméné priloZzenim slabého magnetického pole (~10
mT) lze toto tlumeni potlacit. Vnéjsi magnetické pole
rovnéZ vede ke zmenSeni demagnetizace a zrychleni
remagnetizace — magnetické pole tedy stabilizuje
feromagnetické usporadani ve vzorku. Stejny Gc¢inek
ma i rostouci koncentrace Mn v krystalové mfizce.

Reference:
[1] N. Tesafova a kol.: Direct measurement of the
three-dimensional magnetization vector trajectory in

GaMnAs by a magneto-optical pump-and-probe
method, Appl. Phys. Lett. 100, 102403 (2012).

[2] P. Némec a kol.: Experimental observation of the
optical spin transfer torque, Nature Physics 8, 411-
415 (2012).

[3] N. Tesafova a kol.: Experimental observation of
the optical spin-orbit torque, zaslano do Nature
Photonics, arXiv: 1207.0307.

MRI Kkontrastni latky vyuZivajici prenosu
saturace

Tereza Krchovad, 2. cena v kategorii diplomovych
pract

Tomografie magnetické rezonance (MRI) je
V soucasné dobé  jednou  znejdulezitéjsi
diagnostickych metod klinické mediciny. Velkou
vyhodou MRI (v porovnani s radiomedicinskymi
zobrazovacimi metodami PET, SPECT nebo CT) je
bezesporu fakt, ze nevystavuje sledovany objekt
ucinklim Skodlivého vysoceenergetického
ionizujictho zafeni a poskytuje snimky s vysokym
prostorovym rozlifenim (pod 1 mm?®). Kromé
klasickych T; a T, kontrastnich latek jsou v soucasné
dobé predmétem vyzkumu mnoha laboratoii po
celém svété tzv. kontrastni latky typu CEST
(Chemical Exchange Saturation Transfer), které jsou
zalozeny na prenosu saturace prostiednictvim
chemické vymény mezi vymeénitelnymi protony vody
a dané diamagnetické ¢&i paramagnetické latky,
a které maji velky potencidl pro rozvoj novych
aplikaci v MRI. Zobrazovani za pouziti téchto latek
je tizeno radiofrekvencnimi pulzy, jejichz frekvenci
mizeme ménit. Kontrast je pozorovatelny jen
v piipad¢, aplikujeme-li  radiofrekvenéni  pulz
o0 specifické frekvenci charakteristické pro dany
vyménitelny proton. Kontrast je tedy mozné
»zapnout“ a ,vypnout“ dle potfeby. Diky vysoké
citlivosti efektu (PARA)CEST na okolni podminky
mohou byt tyto latky vyuzity naptiklad jako teplotni
nebo pH sondy, velky potencidl téchto kontrastnich
latek je také ve sledovani osudu znacenych
bunéénych kultur po jejich transplantacich.

Cilem této diplomové prace byla piiprava
makrocyklickych ligandd odvozenych od DO3A
a DO2A skeletu s vyménitelnymi protony na
koordinujicich se aminovych skupindch pendantnich
ramen, které by po komplexaci s vhodnymi
paramagnetickymi ionty mohly slouzit jako vySe
zminéné kontrastni latky typu CEST (resp.
PARACEST). V ramci prace byly pfipraveny celkem
Styfi  ligandy sprimarnimi  (HsL' a  Hsl?),



sekundarnimi (HsL'Me) a tercidrnimi
aminoskupinami  (HsL'2Me) na  pendantnich
ramenech. Z potenciometrickych studii konstant
stability komplext ligandéi HsL' @ HsL? s vybranymi
ionty kovii bylo zjisténo, Ze ligand HsL' tvoii s ionty
lanthanoidd  (konkrétn& sionty Gd**) stabilni
komplexy, které by mély byt stalé i za podminek in
vivo, proto byly dalsi experimenty zaméfeny na
komplexy préve tohoto ligandu.

V ramci experimentalni ¢asti prace byly dale
optimalizovany podminky a parametry pro méfeni
CEST experimentti. Efekt CEST byl poté studovan
na komplexech ligandu HsL' sionty Eu®* a Yb* ve
vodném roztoku v zavislosti na pH, teplot¢ a na
intenzité presaturatniho pulzu. Bylo zjiSténo, Ze
vymeénitelné protony koordinovanych primarnich
amini téchto komplexti jsou v §iroké oblasti pH
V optimdlné rychlé (resp. pomalé) chemické vymeéne
sprotony vody vroztoku a v Z-spektrech (tj.
v zavislosti relativni intenzity signalu vody na
presaturacni frekvenci, Obrazek 1) je mozné
pozorovat jejich CEST-signaly; k pienosu saturace
tedy dochazi. Pro objasnéni naméfenych dat byla
provedena stejnd série presaturacnich experiment
také s komplexy ligandi HsL'Me a HsL'2Me
(strukturné podobné ligandu HsL') s jednim
vyménitelnym protonem a bez vyménitelného
protonu pendantniho ramene. V ramci této prace byla
u komplexti vykazujicich nejvétsi CEST efekt (tj.
uEu® a Yb* komplextt ligandu HsL') studovana
zavislost efektu CEST na pH a koncentraci dané¢ho
roztoku také pomoci MRI skeneru na pracovisti
vIKEM. Vodné roztoky téchto komplexu
poskytovaly velmi intenzivni CEST efekt, a to pii
hodnotich pH  odpovidajicich  fyziologickym
podminkam (Obrazek 2). Komplexy pfipravenych
ligandd maji tedy velky potencial pro dalsi vyuziti
a jejich vlastnosti souvisejici s pozadavky kladenymi
na kontrastni latky pro MRI budou dale studovany.
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Obr. 1: Zavislost Z-spekter komplexu I. Eu-L" a II.
Yb-L' na pH

L 11 111,

Obr. 2: CEST obrazky fantomu obsahujiciho vodné
roztoky komplexu Eu-L' o rizné hodnotd pH.
I. Ty vazeny snimek, satfrq =34 ppm (vzhledem k
dy =0 ppm); Il. T, vazeny snimek, satfrq =—-34 ppm
(vzhledem k &,=0ppm), Ill. Rozdilovy obrazek
ziskany odectenim obrazkd I. a Il.

Obsah uranu v plodnicich velkych hub

Jaroslava Kubrova, 3. cena v kategorii diplomovych
praci

Diplomova prace na téma ,Obsah uranu
Vv plodnicich velkych hub“ byla interdisciplinarné
zaméfenym projektem zahrnujicim geochemii,
mykologii a analytickou chemii. Byla feSena na
dvou pracovidtich Akademie véd CR: na
Geologickém ustavu a Ustavu jaderné fyziky.

Cilem prace bylo stanovit obsahy uranu (a s nim
i Th, Pb a Ag) Vv plodnicich velkych hub pomoci
dvou rozdilnych analytickych metod: hmotnostni
spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem
s vysokym rozlisenim (HR-ICP-MS) a neutronové
aktivaéni analyzy (INAA). Srovnany mély byt
vysledky stanoveni uranu, pfiemzZ pro posouzeni
spravnosti stanoveni byly vyuzity i standardni
referen¢ni materialy.

Tyto dvé metody byly pouzity pro jejich odlisny
charakter: nedestruktivni (INAA) a destruktivni
(HR-ICP-MS). Bylo vyuzito moznosti analyzovat
tentyz vzorek nejprve nedestruktivné a pak
destruktivné, coz umoznilo optimalni srovnani
vysledkii. Metoda HR-ICP-MS byla stézejni pro
analyzu vzorkti plodnic hub a pldnich vyluht,
metoda INAA, pfesnéji jeji epitermalni varianta
(ENAA), pro analyzu vzorkd pldnich substrati.
Pro posouzeni mobility prvki v pudnich
substratech, ze kterych houby pochézely, byla
vyuzita sekvenéni extrakce BCR.

V poslednich letech bylo opakované prokazano, ze
houby vyznamné zasahuji do biogeochemickych
cykli celé tady chemickych prvka [1,2] a to



piedevsim svoji aktivni roli pii degradaci organické
hmoty a zvétravacich procesech (Obr. 1), na kterych
se podileji jak biomechanicky (prinikem hyf do
nezvétralych mineralt), tak i biochemicky (produkci
organickych  kyselin a enzyml). Konecnym
dasledkem aktivity hub mtze byt zvySena mobilita
a biodostupnost né¢kterych prvki. Velké houby
(makromycety) jsou znamy pro svou schopnost
akumulovat stopové prvky v plodnicich [3].
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Obr. 1: Schéma interakce houby a geologického
prostredi [1].

Pro ucely diplomové prace byly nasbirany desitky
vzorki hub na Ccistych lokalitach s riznym
geologickym podlozim po celé CR a na lokalité
kontaminované tézbou uranu na Pfibramsku, kde
byly odebrany i pidni vzorky. Bylo prokazano, ze
v ptipadé¢ hub poskytuji pouzité obé metody
srovnatelné vysledky.

Analyzou plodnic stejnych druhd hub, jaké byly
publikovany v Casopise Biometals [4] S pouZitim
rentgenfluorescencni analyzy (XRF), byly zjiStény
vyrazné odlisné vysledky. Autofi této studie [4]
naméfili az o tfi fady vys§i koncentrace uranu
(jednotky ppm) nez bylo zjisténo pomoci ICP-MS.
XRF je vsak pro analyzu stopovych koncentraci
uranu nevhodna metoda.

Pomoci BCR extrakce bylo zji§téno, Ze uran je
V pidé na kontaminované lokalité nejmobilnéjSim
ze stanovovanych prvki. Piesto jsou vSak jeho
koncentrace v plodnicich hub nizké (max. stovky
ppb), a uran tak zfejm¢ nepredstavuje zdravotni
riziko pro konzumenty hub.

Vysledky diplomové prace byly prezentovany
formou posteru na mezindrodni geochemické
konferenci Goldschmidt 2011 a publikovany
Vv mezinarodnim ¢asopise Biometals [5].
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Proteomicka  charakterizace
mikrodomén lidskych NK bunék.

membranovych

Alan Kadek, 3. cena v kategorii diplomovych praci

Pfirozené zabijecské (NK) bunky jsou dulezitou
soucasti  neadaptivniho  imunitniho  systému.
Uplatiuji se zejména v boji proti nadorovym, virove
infikovanym ¢i jinak malformovanym bunkam.
Plasmatickda membrana NK bun¢k obsahuje obdobné
jako u jinych typu bunék oblasti se specifickym
lipidovym sloZenim v porovnani s okolni membranou
(tzv. membranové mikrodomény ¢i membranové
rafty). Mikrodomény jsou diky odlisné lipidové
stavbé mistem preferencniho vyskytu nékterych
imunologicky zajimavych proteini ahraji roli
v procesech bunééné polarizace a signalizace.
Charakteristickou vlastnosti membranovych
mikrodomén je jejich cCasteCna rezistence VvUCi
solubilizaci mirnymi neionogennimi detergenty.

V této praci byly v ramci detergentu-rezistentni
membranové frakce (DRM) izolovany mikrodomény
z lidské bunécné linie NK-92MI a z NK buné¢k
ziskanych imunomagnetickou separaci z periferni
krve neleukemickych darct. K izolaci byly vyuzity
detergenty  Triton X-100 nebo Brij-98
a ultracentrifugace v diskontinualnim sacharosovém
gradientu. Proteinové slozeni izolovanych DRM bylo
po jejich digesci trypsinem <¢&i  bromkyanem
v kombinaci s trypsinem a nasledném odstranéni
interferyjicich  detergentli ze vzorku analyzovano
hmotnostni spektrometrii technikou LC-MALDI-
TOF/TOF.
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Obr. 1: Neionogenni detergenty Brij-98 a Triton
X-100  pouzite pro extrakci a  solubilizaci
membranovych mikrodomeén.

Seznamy proteini  identifikovanych v  téchto
analyzach vykazuji nékteré zajimavé vlastnosti
tykajici se proteinového slozeni DRM za rlznych
podminek solubilizace — zejména v zavislosti na
detergentu, ktery byl pouzit k izolaci mikrodomén
a solubilizaci okolni membrany. Triton X-100
potvrdil svou povést coby selektivnéjsi detergent pii
izolaci membranovych mikrodomén ve srovnani
s Brijem-98. Rozdily mezi jednotlivymi detergenty
byly zejména markantni ve vztahu k proteinim
funkéné se fadicim do kategorie membranovych
pump, kanald a transportért ¢i proteint tfidy malych
G-proteind, které jsou ucastniky kaskad prenasejicich
signdly z membrany do nitra buiiky. Z hlediska své
znamé interakce s biomembranou byly nejvyraznéjsi
diference mezi izolacemi pomoci jednotlivych
detergentti vysledovany k proteinim vicenasobné
prochéazejicim membranou ¢i u proteinii nesoucich
post-transla¢ni modifikace prenylového typu.

CD48_HUMAN

QLTWFYTFDQK

946,269 7

+MS52(1476.691)

537.100 y4

L ‘| Hl.ll.Hul .k‘M ..-x ad l

Obr. 2:  Anotované  MALDI-PSD-TOF/TOF
fragmentacni  spektrum  peptidu  pochdzejictho
Z lidskéeho CD48  povrchového leukocytarniho
antigenu.
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Krom¢ informaci o vlivu zpusobu izolace
membranovych ~ mikrodomén a  nasledného
zpracovani  vzorkh by  seznamy  proteind

identifikovanych v této praci mély najit své uplatnéni
pri vybéru kandidatnich proteini pro funkéni studie.

Struktura a dynamika insulinu sledovana pomoci
Ramanovy optické aktivity

Jakub Kaminsky, 1. cena v kategorii publikovanych
pracit

Ramanova opticka aktivita (ROA) je mladou chiralni
technikou, ovsem byla jiz pouzita ke studiu mnoha
biologicky zajimavych systémd (napi. peptidd,
proteindl, sacharidi nebo dokonce i virdl), nebot’
citlivé reaguje na zménu struktury a konformace
latek. Interpretace spekter zalozena Cist¢ na
experimentalni zkuSenosti je vSak ndrocna a nckdy
i nemozna. Ztoho divodu je nutné pouzit metody
teoretické chemie, které napomahaji dikladné
analyze spekter. Teoretické interpretace, jez jsou
zalozeny na presnych, le¢ naro¢nych kvantove-
chemickych vypoctech, jsou vsSak stale obtiznym
ukolem, zejména pro makromolekuly.

V piedkladané  praci’ byla zméfena ROA
a Ramanova spektra insulinu za riznych podminek
anasledné¢ pak interpretovina pomoci metody
,Cartesian Coordinate Tensor Transfer (CCT)“.2
Zminéna metoda rozlozi ~makromolekulu na
fragmenty, pro néz je mozno simulovat potiebné
ROA parametry (silové pole, derivace tensoru
polarizovatelnosti ...) na ab initio urovni, a vysledné
spektrum pak slozi z téchto fragmentt. CCT poskytla
spektra monomeru i dimeru insulinu v takika ab
initio  kvalité a reprodukovala tak velmi dobie
experimentalné ziskana data. Z toho divodu bylo
mozné detailné studovat vazbu mezi spektrem
a strukturou proteinu. Soucasti analyzy bylo studium
prispévki jednotlivych postrannich fetézci na
spektrum, ¢i vliv zékladniho skeletu peptidového
fetézce. Podobné bylo mozno rozlustit specifické
,otisky* sekundarni struktury (a-helix, p-sheet, 31-
helix) do Raman/ROA spekter. Vztah strukturni
flexibility insulinu  anehomogenniho rozsifeni
spektralnich past bylo studovano pomoci kombinace
CCT metody a molekulové dynamiky (MD; obr. 1).

Predkladana prace je piikladem nejvétsi molekuly,
pro kterou byla ROA spektra simulovana a plné
interpretovana. Ukazuje v podstaté navod jak
analyzovat ROA spektra makromolekul. Vyrazné tak
podpoii vyuziti metod vypocetni chemie ve studiu
proteint.
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Obr. 1: Vypoétena ROA (vlevo) a Ramanova
(uprostied) spektra monomeru insulinu (pravy panel).
Vypocet byl proveden pro krystalovou strukturu
(horni spektrum) a MD struktury (prostfedni).
Experiment je zobrazen na spodnim spektru.
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Procesy na Padovych nanocasticiach
v molekulovych lucoch: Polarne stratosférickeé
mraky a ozonova diera v laboratérnych

experimentoch

Jozef Lengyel, 2. cena vV kategorii publikovanych
pracit

Ladové nanocastice a aeros6ly hrajiu vyznamnu ulohu
vo fyzike achémii zemskej atmosféry, konkrétne
v otazkach kvality ovzdusSia, reakcii v plynnej faze,
interakcii zivotné prostredie-atmosféra, klimaticke
zmeny Ci zdravie. Asi najvyznamnejsi priklad, na
ktorom mozno demonstrovat’ dolezitost” acrosolov, je
ozonova diera v polarnych oblastiach (obr. 1), kedy
reakcie veduce ktvorbe radikdlov neprebiehaju
v plynnej faze, ale su dosledkom heterogénnych
reakcii na Casticiach 'adu polarnych stratosférickych
mrakov (PSC). Stratosféra je sucha s malou
relativnou vlhkostou, ¢o spdsobuje, Ze je malo
nachylna na tvorbu mrakov. PSC sa preto moézu
tvorit’ len za Specifickych predpokladov, akymi su
extrémne nizke teploty pocas polarnej zimy. PSC sa
tvoria vo vyskach 15-25 km nad povrchom. Obsahuju
mikrokvapky kyselin (HNO3z; a H,SO,) a molekuly
halogénvodikov (HCl apod.), ktoré vznikaju
vroznych reakénych cykloch zfreonov asa
adsorbované na povrchu ladovych castic. Vsetky
tieto procesy zacinaju rastom ladovych nanocastic
pomocou homogénnej a heterogénnej nukleacie
a zachytom atmosférickych molekul acrosolmi. Takto
vzniknuté heterogénne povrchy moézu vhodne
katalyzovat’”  vybrané typy chemickych reakcii

i nasledni  fotochémiu molekGl na Tadovych
Casticiach v atmosfére. Otazkou vSak zostava, ako
tieto procesy sledovat na detailnej molekulovej
urovni?

HCI + CIONO, — HNO; * Cl,

d+CH, »>HA+CH, €O +NO, — CIONO,

a+0, >0, +d0 ao+0 -Ad+0,

ozone depletion

Obr. 1 Elementarne deje veduce k ni¢eniu ozoénovej
vrstvy

Ladové nanocastice v PSC predstavuju velké vodné
klastre, ktoré sa v laboratérnych podmienkach
produkuju v molekulovych lacoch. Experimentalne
techniky molekulovych klastrov umoziuju Siroké
spektrum  experimentov  a poskytuju  moznost’
sledovat’ procesy vo vlastnych prostrediach a zaroven
merat’ veliiny, ktoré nie sme schopni zmerat
v realnych podmienkach. Dve z predkladanych
vedeckych prac [1,2] sa zaoberaju  nukleaciou
a rastom l'adovych nanocastic a zdchytom molekul na
tieto Castice. Tretia [3] sa sustredila na Stadium
fotochémie halogénvodikov na ladovych
nanocasticiach.

V stadii  [1] boli sledované zrazky vodnych
nanocastic s réznymi molekulami plynov a merala sa
zmena ich rychlosti po zrazke, ktora je zavisla najmi
na pocte dopovanych molekil a ich hmotnosti.
Z tychto merani bol stanoveny ucinny prierez
ladovych nanocastic pre zachyt atmosférickych
molekul, teda ako velky Kklaster v skuto¢nosti
molekula vidi, resp. zakého velkého priestoru je
klaster schopny pochytat dané molekuly. Pri
zrazkach sa ladova nanocastica nabal'uje okolitymi
molekulami. Ide o procesy vedice ku vzniku PSC
Vv stratosfére, ktoré maju priami dopad na vznik
ozonovej diery. Z tohto hladiska sa na nukleaciu
priklada velky doraz a bolo vytvorenych niekol'ko
matematickych modelov, ktoré pouzivaju parametre
velkosti klastrov (predpoklada sa, ze
medzimolekulové sily st zanedbatelné voci velkosti
geometrického prierezu) na simulaciu zachytu
okolitych molekul, zktorych predpovedaju vyvoj
ozonu do dalSich rokov. Nase experimentalne
merania vSak poukazali, ze molekuly su ku klastrom
pritahované z vacsich vzdialenosti, nez ich skuto¢ny
geometricky prierez. V pripade niektorych molekul
su tieto efekty tak obrovské, Ze radovo menia



rychlost’ nukleacie, ¢o mobze viest vyznamnym
odchylkam od predpovedi.

V stratosfére sa vSak nachadza vyznamné mnozstvo
zmieSanych ladovych nanocastic, ktoré predstavuju
komplexny systém. V praci [2] boli tieto nanocastice
produkované v supersonickej expanzii a zlozenie
klastrov sa sledovalo pomocou dvoch rozli¢nych
experimentalnych  technik: (i)  time-of-flight
hmotnostnej spektrometrie po ionizacii elektronom;
(ii)) fotoionizacie sodikom-dopovaného klastru.
Kombinaciou oboch experimentalnych technik sa
zistilo, ze HNO; predstavuje kondenzacné jadro
zmieSanych klastrov a nabal'uje sa molekulami vody.
Co

predstavuje  vyznamny  prispevok  do
atmosférickej chémie, ktorda predpoklada, ze
kondenza¢nymi centrami zmieSanych PSC su

predovSetkym molekuly H,SO, V praci sa tiez
detailne rozoberaju procesy v zakladnom stave, ktoré
prebichaji v zmieSanych Tadovych nanocasticiach
akymi je acidicka disociacia, kedy na rozdisociovanie
jednej molekuly HNO; avzniku zwitterionovskej
Struktiry je potrebné kolektivne pdsobenie aspori
Styroch molekul vody. Pricom prave charakter vizieb

v PSC ma signifikantny vplyv na chemické
a fotochemické reakcie prebiehajice na jeho
povrchoch.

V préci [3] bola detailne Studovana fotochémia HI na
Padovych nanocasticiach. Tato praca naviazala na
predchadzajice vyskumy ostatnych halogénvodikov
(HCI aHBr) na ladovych nanocasticiach v naSom
laboratoriu. UV-laserom indukované procesy vo
vodnych klastroch s molekulami halogénvodikov
napodobiiuju procesy, ku ktorym dochadza na
ladovych Casticiach v stratosfére po dopadnuti UV-
fotonu zo slnka. NasSe experimenty ukazali, ze
dochadza k acidickej disociacii halogénvodikov na
ladovych casticiach asnaslednou UV excitaciou
zwitterionickej Struktary ~ vznikd  neutralny
hydroniovy radikal (H30), z ktorého sa odstiepi atom
vodika, ktory v naSich experimentoch meriame. Tieto

experimenty  doplnené teoretickymi  vypoctami
naznacuju, ze obdobné procesy by mohli
nezanedbatelnou  mierou  prispievat  k tvorbe

halogénradikalov v stratosfére.
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Fotochemické chranici skupiny - mechanistické
studie pomoci ¢asové rozliSené (ultrarychlé)

spektroskopie

Dominik Heger, 3. cena Vv kategorii publikovanych
praci

Fotochemické chranici skupiny jsou latky, u kterych
absorbovani fotonu zpiisobi rozstépeni kovalentni
vazby, a tak da vzniknout volné molekule latky
chranéné (aktivované molekule) a zbytku chranici
skupiny. Foton v tomto ptfipad¢ miize byt povazovan
za reagent povahy fyzikalni, jehoz vyhody oproti
reagentim chemické povahy jsou piedevsim
okamzité, presné a snadné davkovani v prostoru
a Case, a to bez zfedéni vzorku. Tyto a dalsi vlastnosti
fotochemicky aktivovatelnych molekul zptsobily, ze
jejich hlavni vyuZiti nelezi v chranéni funkénich
skupin v organické syntéze, ale spiS v aplikacich,
které ziro¢i moznost ¢asové a prostoroveé presného
uvolnéni pozadované latky. Pokud je navic
pozorovany dé&j rychlejsi nez by byla difuse molekul,
stava se fotochemické uvolnéni "rychle" odstupujici
skupiny jedinym pouzitelnym prostfedkem. Takto
bylo chranicich skupin vyuzito napiiklad k méfeni

rychlosti nervoveho vzruchu (uvolnénim
. . 1 ;

neurotransmiteru v misté  synapse), popisu

(e v 7 : 2 .

chemotaxe spermii (uvolnénim oxytocinu)” ¢i

v 1rwe 3
uvolnéni 1é¢iva.

a b

Schéma funkce fotochemické chranici skupiny (a —
fotochemicka chranici skupina, b — chranéna latka, ¢
— aktivovanad latka, d — vedlejsi produkt, zbytek
chranici skupiny).

Muj zajem o fotochemické chranici skupiny se
zapocal uvedenim 2,5-dimethylfenacylu jako do té
doby nepouzivané chrénici skupiny pro estery.” Tato
tehdy nova chranici skupina byla navrzena jako
unimolekularni zjednodusSeni fenacylové skupiny,



kterou jsme vyuzili ke sledovani pfenosu tripletové
energie u flexibilnich bichromoforl za Géelem studia

jejich konformacniho chovani.’ 2,5-
dimethylfenacylova skupina byla pozdéji

substituovdna a mechanismus odstoupeni zni byl
podrobné studovan. Ukazalo se, Ze anionty odstupuji
z enoll v zakladnim stavu, jejichz doby zivota jsou
Vv oblasti mikrosekund, a tedy jsou pftili§ dlouhé pro
sledovani rychlejsich procesit.®

Pfi hledéani rychleji odstupujicich chranicich skupin
naSi pozornost upoutala 4-hydroxyfenacylova
skupina. Pfi  jejim odstoupenti, dochazi
k pozoruhodnému foto-Favorského piesmyku, jehoZz
mechanismus se ndm podafilo oziejmit s pouzitim
ultrarychlé spektroskopie. A sice, podafilo se ndm
naméfit a identifikovat tripletovy biradikal, ktery byl
chybgjicim meziproduktem v mechanismu.”’
Dilezitym poznatkem je, Ze chranéna skupina
odstupuje z tripletového stavu excitované molekuly
a ze zmétenim doby Zivota tripletu piimo zjistujeme
rychlostni konstantu uvolnéni aktivované latky. Ta
byla stanovena na vice nez 1 x 10" s pro dobie
odstupujici skupiny s kvantovym vytézkem ~ 1.
Jedna se o jedno z wvibec nejrychlejSich
pozorovanych odstoupeni a stavi tedy 4-
hydroxyfenacylovou skupinu na pfedni misto pro
Casov¢ rozlisené aplikace. Mechanismus byl
prokazan pro chrénici skupiny s rizné
substituovanym  fenacylovym  kruhem.*®*®  Pro
chranéné latky, které jsou hor$i nukloefugy byly
naméfeny niz§i kvantové vytézky, coz castecné
limituje aplikace. Pro takovéto latky jsme pomoci
ultrarychlé spektroskopie ~ pozorovali  nové
intermediaty, které jsme neuméli identifikovat.
Pristoupili jsme proto ke studiu jednodussiho
modelového systému 4-hydroxyacetofenonu.
Dukladné¢ jsme prozkoumali jeho fotochemii
v sirokém spektru pH."® Ukazalo se, 7e konkurenéni
reakci k uvolnéni chranéné latky je tautomerie
Vv tripletovém stavu. Jeji porozuméni nam, doufame,
dovoli  zlepSit  kvantovy  vytézek  uvolnéni
aktivovanych latek, které jsou horsi nukleofugy.

Snaha o uvolnéni aktivované latky svétlem o nizsi
energii nas vedla kpfipravé a mechanistickému
zkoumani 2-hydroxyfenacyl esterti.”* K pozoruhodné
kontrakci kruhu dochazi u cyklickych derivatt
4-hydroxyacetofenonu po foto-Favorského
presmyku.*?
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Spole¢nym jmenovatelem piedkladaného souboru
deseti praci, a mym dlouhodobé&jsim cilem, bylo
pfipravit chranici skupiny a pomoci spektroskopie
zjistit rychlosti a mechanismy uvolnéni z nich, aby
byly ptipraveny k dal$imu specifickému pouZziti.
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specialisté v oboru spektrometrie nabizeji:

RUCNI A MOBILNI SPEKTROMETRY:

SPECTRODISORT ¢ rucni pfistroj, napajeny z akumulatorku, analyza NL, Nastr. a Cr oceli vietné C
oblouk na vzduchu (bez argonu nebo radioaktivniho zdroje zareni)

analyza a urCeni jakosti za 4s, metoda Fingerprint (otisk prstu), ICAL

mobilni spektrometr s parametry laboratorniho pristroje

analyza véetné N, C, B, As, Sn, P a S v oceli, méfeni obsahu C na vzduchu

SPECTROTEST ccP

novy ruéni RTG spektrometr, analyza a tfidéni kovd, pid a odpadl, RoHS
o bezpetny, spolehlivy, rychly, SDD detektor - rozliSeni méné nez 160 eV

STACIONARNI — LABORATORNI JISKROVE SPEKTROMETRY:
SPECTRODMAXX o rozsahvin. délek 140 aZ 670 nm, provedeni stolni a s podstavcem

SPECTROXSORT

¢ analyzaFe, Ni, Al, Cu, Zn, Pb, Sn, Co, Ti a Mg béze. Libovolna vinova délka

e  |CAL - rekalibrace véech program jedinym vzorkem
SPECTROLAB o spekirometr nejvy3si kategorie s hybridnim opt. systémem (PMT a CCD)

o extrémné nizké limity detekce (jednotky mg/kg u stopovych prvki)

e analytické moduly pro vSechny baze v jediném pfistroji

- " e rozsah vinovych délek 120 — 780 nm, véetné analyzy N,O a H, SSE

AUTOMATICKE SYSTEMY:
NUCLEUS o bezobsluzna provozni laboratof, umisténi v kontejneru pro negisté prostedi
PRISTROJE S ICP:
SPECTROARCOS ¢ simultanni analyza vSech ¢ar mezi 130-770 nm za méné neZ 2 sekundy

¢ unikatni 3x750 mm opticky systém,spekiralni rozliseni 8 pm (130 — 340 nm)

o méfeni prvkl véetné C, N, Br, |, Cl a suspenzi (tzv.,slurry” technika)
SPECTROGENESIS e simultanni analyza, 400 mm CCD optika, ICAL
SPECTROBLUE e jednicka na trhu v poméru cenafvykon, 750mm optika,

spekfralni rozsah 160-285nm s rozliSenim 8pm

SPECTROD e unikatni simultalni hmotovy spektrometr
RTG SPEKTROMETRY:
SPECTROXEPODS ¢ stolni RTG spektrometr pro analyzu od Na po U
SPECTROMIDEX ¢ novy RTG spekirometr pro analyzu drahych kovt, M-verze s velkou komorou
SPECTROPHOENIXII o malé, stolni, levné analyzatory véetné systémi on-line
SPECTROIQ 11 e novy stolni RTG spektrometr pro nizké limity Na,Mg,AlSi,P,S a Cl

V . " SPECTRUMA
SPEKTROMETRY S DOUTNAVYM VYBOJEM: ~segcouconsn  « GRN
SPECTRUMA GDA 750 (550) o  spekirometr s doutnavym vybojem, optika 750 mm,DC (HF) zdroj GD
o méfeni vrstev ( pokoveni,nitridovani,nauhli¢eni atd. ), USU - analyza
nepravidelnych tvar(, dratd, aj.
SPECTRUMA GDA 650(150HR) e GDA spektrometr s unikatni 400 mm CCD optikou, DC (HF) zdroj GD
ZARIZENI PRO MERENI CASTIC A SYPNYCH HMOT: SEISHIN - Japonsko
PITA-3 o Novy typ pfistroje pro stanoveni velikosti ¢astic 0,8 — 1000 um, mokry zpUsob
DALSI PRISTROJE méfeni,obrazova analyza
e hustoméry,tryskové mlyny.tfidicky,rozsévacky

ZARIZENI PRO TRIBOTECHNIKU FIRMY: SPESTROwc . |(JSA

FluidScan Q1000 e ruéni, wkonny IC spektrometr

LNF Q200 o analyzator velikosti ¢astic v kombinaci s identifikaci ¢stic pomoci knihoven
SPECTROIL Q1% »  opticko emisni spekirometr s rotacni diskovou elektrodou pro analyzu oleju
Ferografy, Fuel Snifer, Viskozimetry e chemické sloZeni necistot a aditiv, viskozita, fedéni palivem atd.

Mob“il,m' Iat;oratof
ZARIZENI OD FIRMY FLUXANA

Zafizeni pro pripravu material{i —- TAVICKY, certifikované referenéni materialy a spotfebni material pro XRF

CERTIFIKOVANE REFERENCNI MATERIALY:
Firem: MBH Analytical a B.A.S. (GB), Hydro a SUS (SRN), Alcan (CH), Aluminium Pechiney (F

Zastoupeni v SR: SPE www.spectroaps.sk
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Kurz ICP pro pokrocilé

5. kurz ICP spektrometrie 2009

6. kurz ICP spektrometrie 2011

Kurz AAS pro pokrocilé (1996)

Metodicka prirucka pro uzivatele FTIR

Skripta Kurz HPLC/MS (2001)

12. Spektroskopicka konference

13. Spektroskopicka konference (2007 Lednice)

Sbornik prednéasek ze seminafe Radioanalytické metody IAA 03
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