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Redakcni  rada Bulletinu preje vSem cleniim
Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci do
nového roku hodné stésti, zdravi a uspéchii v prdci
i vV osobnim Zivoté. Predem dékujeme za Vase
prispévky a upozornéni na zajimavé akce u nds
i V zahranici.

99. schiize hlavniho vvyboru Spole¢nosti

Dne 10. prosince 2015 se konala 99. schlize hlavniho
vyboru nasi Spolec¢nosti, zvoleného na obdobi 2016
az 2020. Volby probéhly korespondenéné
elektronickou formou a hlasovaci listy byly
zpracovany volebni komisi ve slozeni prof. Matéjka
(ptedseda), doc. Caslavsky (mistopiedseda), prof.
Komérek a dr. Sysalova. Tato komise byla zvolena

voleb s kandidatni listinou (pro odsouhlaseni
a doplnéni kandidat) bylo rozeslano clenlim
SSIMM dne 16. 11. 2015. Ve volbach do HV, jez se
uskute¢nily v obdobi od 23. 11. 2015 do 4. 12. 2015,
ziskalo pottebnou nadpolovi¢ni vétSinu hlasti vSech
28 kandidatd. Volebni komise deklarovala platnost
vysledkd voleb a tyto byly rozeslany ¢lentim
Spole¢nosti. Nové zvoleni ¢lenové HV  zvolili
elektronickou anonymni volbou 5 c¢lentt nového
predsednictva. Vsichni kandidati obdrzeli
nadpolovicni pocet hlasti a splnili tak podminku pro
zvoleni. Ctyfi daldi ¢&lenové PHV byli zvoleni
odbornymi sekcemi do funkci ptedsedt sekci a stali
se tak (dle Stanov) ¢leny PHV. Na 505. schiizi (nove
zvoleného) PHV (10. prosince 2015) se uskutecnily
volby do funkci ptedsedy, dvou mistopredsedd,
tajemnika a hospodafe Spole¢nosti. Slozeni nového



HV a PHV je uvedeno na internetovych strankach
Spolec¢nosti.

Na schiizi HV byly zvefejnény a schvaleny vysledky
hospodareni za 1. az 3. ¢tvrtleti, plan odbornych akci
na rok 2016 (viz www stranky SpoleCnosti). Poté
nasledovala prezentace pfispévku ucastniki Soutéze
mladych spektroskopiki a vyhlaseni vysledkd.

Seminar

RADIOANALYTICKE METODY IAA 15
Udéleni medaile Vladimira Majera Ing. Miloslavu
Vobeckému, CSc.

Jiri Mizera

Seminait IAA 15 poradala odborna  skupina
instrumentalnich radioanalytickych metod SSIJIMM
spolu s odbornou skupinou jaderné chemie Ceské
spole¢nosti chemické a katedrou jadernych reaktord
Fakulty jaderné a fyzikalné inZenyrské CVUT
V Praze dne 30. ¢ervna 2015 v poslucharné katedry
v arealu Matematicko-fyzikalni fakulty UK v Praze 8
— Troji, V Holesovickach 2.

Seminaie se zucastnilo 39 ucastniki z nasledujicich
pracovist’ a firem: Ustav jaderné fyziky AVCR, v.v.i,
Fakulta jaderna a fyzikalng inZenyrska CVUT
V Praze, Statni ustav radiacni ochrany, v.v.i. Praha
a Ostrava, Ustav analytické chemie AVCR, v.v.i.,
Centrum vyzkumu ReZ sr.0., Ustav teoretické
a experimentalni fyziky CVUT v Praze, Canberra-
Packard, s.r.o., Vyzkumny tustav vodohospodatsky
TGM, v.v.i, INIS, CEZ, as., Fakulta
elektrotechnicka CVUT v Praze, a Istanbul Technical
University. Vramci seminafe bylo piedneseno
celkem 13 piispévki, které budou publikovany ve
sborniku seminafe v prvni poloving pfistiho roku.
Podékovani patii katedfe jadernych reaktord FJFI
CVUT v Praze za poskytnuti ptednadkové mistnosti
a audiovizudlniho vybaveni a firmé¢ Canberra-
Packard, s.r.o. za finan¢ni zajisténi obdcerstveni
ucastnikli seminare.

V ramci seminafe IAA 15 byla slavnostné predana
medaile Vladimira Majera Ing.  Miloslavu
Vobeckému, CSc., dlouholetému zaslouzilému ¢lenu,
byvalému ¢lenu hlavniho vyboru a mistopiedsedovi
SSIMM. Medaile byla M. Vobeckému udélena za
jeho védecké vysledky v oboru instrumentalnich
radioanalytickych metod a zasluhy o rozvoj tohoto
oboru v Ceské republice i byvalém Ceskoslovensku.
Medaile Vladimira Majera je udélovana odbornou
skupinou jaderné chemie Ceské spoleénosti chemické
osobam, které se vyznamné zaslouzily o rozvoj

jaderné chemie nebo rozhodnym zplisobem prispély
k rozvoji nckteré jeji oblasti. Prvni medaile
Vladimira Majera byla udélena v roce 2014 in
memoriam prof. Ing. Petru BeneSovi, DrSc. (viz
bulletin SSIMM, listopad 2014). V roce 2015 byly
udéleny dveé medaile; kromé kolegy Vobeckého ji byl
ocenén doc. RNDr. Adolf Zeman, CSc., za zasluhy
0 rozvoj jaderné chemie a aktivni i€ast na zavadeéni
nového studijniho oboru jadernd chemie na FJFI
CVUT v Praze (viz Chem. Listy 109 (2015) 809-
811).

Ing. Miloslav Vobecky, CSc. se narodil 20. 10.
1929. Vystudoval Statni primyslovou skolu
chemickou a poté VTAAZ v Brné, obor chemicka
technologie vybu$nin. Kratce pisobil v Synthesii
Semtin a Chemku StréZské. Dlouholetou odbornou
kariéru radiochemika zahgjil vr. 1956 v oddéleni
jaderné spektroskopie (OJS) pravé zalozeného
Ustavu jaderné fysiky Vladniho vyboru pro vyzkum
a mirové vyuziti jaderné energie (UJF, pozdgji
prevzat CSAV). Po prestéhovani laboratoii OJS
z Hostivafe do nové vybudovaného aredlu v Rezi
a po absolvovani aspirantury na Leningradské statni
université¢ vybudoval v OJS vyspélé radiochemické
pracovisté - chemickou skupinu QOJS, kterou vedl az
do konce r. 1971.

V 0OJS M. Vobecky vyznamné pftispél k rozvoji
spektroskopie zafeni beta, konverznich elektrond
a zateni gama. Vypracoval ptivodni metody ptipravy
tenkych filmt jako podlozek radioaktivnich zdroju,
vhodnych i jako vstupni okénka Geiger-Millerovych
pocita¢t. Jako jeden zprvnich v tehdejSim
Ceskoslovensku se  zabyval  radiochemickymi
postupy separace radionuklidii z ter¢ii ozafovanych
vijaderném  reaktoru a  cyklotronu v UJF
a synchrofazotronu ve Spojeném Ustavu jadernych
vyzkum v Dubng, SSSR. Jednalo se predev$im
0 separace neutrondeficitnich izotopli vzacnych
zemin, vznikajicich pfi ozafovani Ta a Ce protony
oenergii 660 MeV pro studium struktury
deformovanych  jader. M. Vobecky zavedl



radiochemickou separaci prvkd vzacnych zemin bez
pfidavku nosi¢e chromatografii na iontoménicich.
V té dob¢ byl tento postup pouZivan jen v nékolika
malo laboratofich na svété, napi. G.T. Seaborgem
v Berkeley.

Od druhé poloviny 60. let se M. Vobecky zacal
vénovat vyvoji radioanalytickych metod, zejména
neutronové aktivacni analyzy (NAA) a nedestrukéni
metody stanoveni stupné vyhoteni jaderného paliva.
Ob¢ metody vyuzivaly noveé metody
vysokorozliSovaci  spektroskopie = zafeni gama
s polovodi¢ovymi Ge(Li) detektory, pfi jejichz vyvoji
a vyrobé seUstav jaderného vyzkumu CSAV
(vr. 1959 byl UJF piejmenovan) v té dobé zatadil
v celosvétovém  métitku  mezi  prukopnicka
pracoviste, a téz zasluhou M. Vobeckého vybudoval
§pickovou gama-spektroskopickou laboratof. Ve
spolupraci s radioanalytickou laboratofi Ustavu
nerostnych surovin v Kutné Hotfe se M. Vobecky
podilel na  vypracovani pifehledu = moznosti
nedestrukeni, tzv. instrumentalni NAA (INAA) pro
stanoveni  prvkt v nerostnych  materidlech -
hornindch a minerdlech, a vyvinul mj. nedestruk¢ni
metodu stanoveni uranu méfenim zpozdénych
neutront. Vr.1969 byla jeho kolektivu svefena
analyza vzorki hornin zamerickych lunarnich
expedic Apollo 11 a 12. Ve vzorcich minerald a skel
separovanych z meési¢ni horniny se podafilo, pfes
jejich  velmi mala, nékdy jen mikrogramova
mnozstvi, stanovit metodou INAA az 30 prvki.
O vysledcich analyz lunarnich vzorkli pfipravil
M. Vobecky souborny referat pro 2" Lunar Scientific
Conference v Houstonu v lednu 1971. Z politickych
divodl se vSak tcast M. Vobeckého na konferenci
neuskutecnila. Politickd represe M. Vobeckého
pokracovala. Nebylo mu dovoleno pracovat
na analyze vzorkd zdalSich americkych ani
sovétskych lunarnich expedic, a koncem r. 1971 byl
donucen jim vybudované pracovisté v Ustavu
jaderného vyzkumu CSAV opustit.

V dalich  letech  pracoval M.  Vobecky
v Geologickém Ustavu a Ustavu nuklearni biologie
aradiochemie CSAV, jehoz &ast byla pozdgji
administrativné pfevedena do Ustavu analytické
chemie AV CR, v.vi. Na téchto pracovistich
pokracoval v rozvoji metody INAA. Vénoval se jak
metodickému vyvoji (pfiprava standardi, studium
jadernych interferenci ze Stépeni U a Th,
koincidenéni méfeni zafeni gama, vyvoj BGO
detektord zafeni gama), tak dulezitym aplikacim
(stanoveni stop prvkl, zejména Se, I a Br,
Vv biologickych materialech, INAA hlubokomotskych
sedimentli, arzenidu galia, aj.). Zabyval se
moznostmi vyuziti méfeni promptniho zafeni gama
emitovaného pii ozafovani latek neutrony (metoda

PGNAA) a metodou Stépnych trosek. Vypracoval
fadu nedestruk¢nich radioanalytickych postupl pro
prumyslové vyuziti (stanoveni S a C v uhli, Ni a Cr
v rudach radia¢nim zachytem neutrond, stanoveni Si
a C v uhli nepruznym rozptylem neutronu, aj.). Od
r.2002 pisobi téz v  Ustavu technické
a experimentalni fyziky CVUT v Praze.

Zasluhy M. Vobeckého o rozvoj radioanalytickych
metod u nas spocivaji nejen ve vysledcich jeho
odborné ¢innosti, ale v nemensi mife i v jeho
organizaénim talentu a nadSeni. Vrdmci svych
organizacnich aktivit ve Spektroskopické spolecnosti
Jana Marka Marci zalozil v r. 1971 a do roku 2011
vedl odbornou skupinu instrumentalnich
radioanalytickych metod. Byl dlouholetym c¢lenem
hlavniho vyboru SSIMM a v letech 1993-1999 jejim
mistopfedsedou.  V letech  1972-1992  poradal
kazdoro¢n¢ konferenci o instrumentalni aktivacni
analyze (IAA), na niZ se setkdvali doméci odbornici
i pozvani zahrani¢ni hosté zoboru NAA a dalSich
radioanalytickych metod. Tato setkdni byla pro
rozvoj oboru a navazovani kontaktd mezi odborniky
v uvedenych metodach neocenitelnd a dodnes
nezapomenutelna jak po odborné, tak po spolecenské
strance. Tradice konferenci IAA byla obnovena
M. Vobeckym seminaiem IAA - Radioanalytické
metody, ktery je organizovan kazdoro¢n€ od roku
2003. M. Vobecky se podilel na organizaci fady
mezinarodnich akci, zejména Spektroskopickych
a Radiochemickych (RadChem) konferenci
organizovanych za UCasti SSIMM, konference
Nuclear Methods in the Life Sciences, a fady
odbornych seminaii poradanych SSJIMM, na nichz
také prispival kromé odbornych sdé€leni i referaty
0 velikanech nasi a svétoveé védy. Vynikajici védecké
uspéchy Ing. M. Vobeckého, CSc. v oboru
instrumentalnich radioanalytickych metod a jeho
zasluhy o domaci rozvoj tohoto oboru, i jeho dalsi
odbornou a organiza¢ni ¢innost ocenila SSIMM
vr. 1980 udélenim medaile Jana Marka Marci
z Kronlandu.

Kurz Atomové Absorpc¢ni Spektrometrie
Jirina Sysalova

Ve dnech 23.-26.11.2015 se konal v konferen¢nim
centru VSCHT Praha, kolej Séazava, Praha 4-
Kunratice Kurz atomové absorp¢ni spektrometrie,
oznaceny jako zdkladni. Pfitomno bylo 46 ucastniki,
z toho 7 ze Slovenska. VSichni obdrzeli nové ucebni
texty, sestavené samotnymi lektory kurzu, stadou
novinek v AAS. Edi¢nich a technickych praci na
skriptech se ujal prof. Vitézslav Otruba, CSc. (MU



Brno). Tato skripta navic poméahaji zaplnit mezeru ve
vydavani Ceské odborné literatury a v chemickych
laboratofich mohou byt cennou pomiickou jak pfii
sepisovani odbornych text, tak pii osvojovani
terminologie a zaSkolovani pracovniki. Kvalitni
lektorsky tym se skladal z piednich naSich specialisti
Vv AAS, ktefi maji letitou praxi v oboru, n¢kteti uci na
vysokych 8kolach a vSichni se veénuji védecké
¢innosti, takze nebyl problém odpovidat na rizné
dotazy ucastnikti, které se b&hem prednasek
vyskytovaly. Diskuse probihaly i neformaln¢ béhem
prestavek. Ugastnici obdrzeli pfedem program kurzu
a na zaver ve ctvrtek osvédceni o absolvovani kurzu.
Pro zajemce bylo zajisténo ubytovani v koleji Volha.
V ramci prednasek byly probrany zakladni principy
AAS, plamenova  technika, elektrotermické
atomizatory, otazky generovani a atomizace t€kavych
sloucenin a  zpracovani vysledki  chemické
kvantifikace. Mimo ramec skript bylo zatazeno
i nékolik odbornych prednasek, které se tykaly feSeni
n¢jakého zajimavého problému. Podékovani patii
i 9 firmam, které kurz AAS podpofily. Osm z nich
bylo na kurzu pfitomno, ucastnici se tak mohli
sezndmit stadou novinek jak prostfednictvim
propagacnich materialli a kontaktovanim zastupci,
tak z jejich prednasek, které byly soucasti odborného
programu kurzu. Jedna se o tyto firmy: Amedis,
s.r.0., Analytika, s.r.o., HPST, s.r.0., Chromspec,
s.r.o., Labicom, s.r.o., PE Systems, s.r.o., Pragolab,
s.r.o., RMI, s.r.o, Shimadzu Handels GmbH.

Organizace kurzu probé¢hla bez komplikaci, odborny
program byl dodrzen. Ugastnici kurzu vysoce
hodnotili fakt, ze obdrzeli ucebni texty pfi registraci,
avysokou uroven piednasek. K drovni kurzu
ptispéla, kromé kvality ptednasejicich, také moderni
technicka vybavenost Konferen¢niho centra, celkove
ptatelské a komorni prostfedi a ochotny personal.

Zvlasté potésujici je, ze ackoli v poslednich letech je
na trhu fada konkurencnich technik, metoda AAS je
stale v laboratofich pfitomna a ma dostatek svych
zajemc, jak ukazal tento kurz.

SoutéZ o nejlepsi praci mladyvch autori v oboru
spektroskopie, rocnik 2015

Tomas Matousek

Spektroskopicka spolecnost vyhlasuje kazdoro¢né
soutéZ o nejlepsi prace v oboru spektroskopie. Préce
piihlasené do soutéZe jsou nejprve posouzeny
odborniky z daného oboru, a poté presentovany pied
Hlavnim vyborem spolecnosti. Po lonské netrodeé,
kdy kategorie publikovanych praci vibec nebyla

vyhlaSena, jsme byli potéSeni velkym pocétem
ptihlasek - osm diplomovych praci v kategorii A
asedm publikovanych praci a jejich souborl
v kategorii B. ProtoZe v obou kategoriich ptevladaly
prace z oboru molekulové spektroskopie, méli jsme
letos nadmiru povolaného ¢estného predsedu poroty,
pana profesora Karla Volku.

Jako prvni piedstavili své prace a byli podrobeni
zvédavym dotazlim pana profesora Volky zkusengjsi
spektroskopici. Ze Sesti prednesenych presentaci se
Hlavni vybor rozhodl ocenit prvni cenou prace Mgr.
Jifiho Kesslera z Ustavu organické chemie
abiochemie =~ AVCR,  piedpovidajici  spektra
Ramanovy optické aktivity proteini na zakladé
kvantové chemickych vypocti. Druhou cenu si
odnesl soubor publikaci vénovany také pokrocilym
vypo¢tim, nazvany ,Vznik a  propagace
relativistickych efekti v NMR spektroskopii Mgr.
Jana Vichy, Ph.D. z Centra polymernich systému
Univerzity Tomase Bati ve Zlin€. Tteti cena pfipadla
Ing. Marcele Dendisové, Ph.D. z Ustavu fyzikalni
chemie Vysoké 3Skoly chemicko-technologické
V Praze, studujici sorp¢ni efekty na Au, Ag a Cu
povrSich s vyuZitim in-situ EC-SERS. Ve velké
konkurenci tak uz ceny nezbyly na dalsi velmi dobré
ptispévky Mgr. FrantiSka Karlického, Ph.D.
(Regionalni  centrum  pokro¢ilych  technologii
amateriali a  Katedra  fyzikalni  chemie,
Ptirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého), Ing.
Pavla Urbanka, Ph.D. (Univerzita TomaSe Bati ve
Zling, Centrum polymernich systémi) a LukaSe
Krasného, Ph.D. (Mikrobiologicky tistav AV CR).

Poté bylo ptedstaveno pét vynikajicich diplomovych
praci kategorie A. Po nerozhodném vysledku
hlasovani byly udéleny dvé prvni ceny: Mgr. Peteru
Urbanovskému za préci ,,MRI kontrastné latky pre
angiografické aplikécie®, vypracovanou na Katedfe
anorganické  chemie  Prirodovédecké  fakulty
Univerzity Karlovy, a MUDr. Mgr. Adamu
Tesaiovi za praci ,,Ramanova spektroskopie jako
nastroj k diagnostice Alzheimerovy choroby*
pochazejici z  Oddéleni fyziky biomolekul
Fyzikalniho Gstavu Matematicko- fyzikalni fakulty
Univerzity Karlovy. Tieti cenu pak ziskala Mgr.
Veronika  Sutrovd z  Katedry  fyzikalni
a makromolekularni chemie Pfirodovédecké fakulty
Univerzity Karlovy s praci ,,Optimization of new
active surfaces based on plasmonic nanoparticle
assemblies for SERS, SERRS and surface-modified
luminescence®. Velmi pékné diplomové prace
ukazaly i dalsi soutézici, Ing. Marie Svecova (Ustav
analytické chemie VSCHT Praha) a Mgr. Eva
Hékova (Ustav organické chemie a biochemie AV
CR).



UZ v prabéhu schiize predchazejici soutézi se Hlavni
vybor spektroskopické spole¢nosti rozhodl, Ze
vzhledem Kk pfiznivym vysledkim hospodaieni
spole¢nosti se UZ letos zméni forma odmén, coz bylo
planovano puvodné az pro piisti roénik soutéze.
Cestovni granty pro kategorii B tedy byly vyplaceny
formou finan¢ni odmény.

Souhrny ocenénych praci pfinasime nize.

MRI kontrastné latky pre angiografické aplikacie

Peter Urbanovsky, 1. cena v kategorii diplomovych
praci

Nukledrna  magneticka  tomografia (MRI) je
V sucasnosti velmi rozSirenou  neinvazivnou
diagnostickou metédou vyuZzivajlcou silné magnetické
pole. Pre lepSiu vizualiz&cii detailov sa aplikuje
pacientovi tzv. kontrastna latka, zaloZena prevazne na
komplexoch Gd*. Aplikovana kontrastna latka
ovplyviiyje rychlost’ relaxacie protonov molekul vody.
Ucinnost’ kontrastnej latky sa nazyva relaxivita r; aje
definovana ako rychlost pozdiznej relaxacie
nuklearneho spinu *H,0 vztiahnuty sa na koncentréciu
[GA(L)(H,0)]. Tieto  komplexy musia byt
termodynamicky stabilné a kineticky inertné, pretoze
volny Gd* je velmi toxicky (LDso(Gd>, my3, i.v.) =
0,35 mmol/kg [1]). NajCastejSie sa pouzivaju komplexy
s oktadentatnymi ligandmi, v ktorych je koordinacné
miesto 9 doplnené jednou molekulou vody.

Jednym z typov vySetrenia je angiografia, pri ktorej je
vystupom snimok obehovej sustavy pacienta. U tohto
vySetrenia je nutné zabezpecit, aby sa kontrastna latka
zdrZiavala v krvnom riecisku po dostato¢ne dlha dobu
a zaroven, aby jej pol¢as vyluCovania z tela nebol prilis
dihy [2]. BeZzné (nizkomolekularne) kontrastné latky
maju pol¢asy vyluovania ztela rddovo jednotky az
desiatky minat vdaka rychlej rendlnej filtracii. Doba
zotrvania kontrastnej latky vkrvnom riecisku ide
predizit’ nekovaletnym naviazanim kontrastnej latky na
makromolekulu — v takejto podobe ostava kontrastna
latka v plazme a neodchadza oblickami z tela. Vyhodou
tohto pristupu je tiez navySenie ucinnosti kontrastnej
latky vd’aka pomalej rotacii molekuly (podla
Standardnej teorie relaxécie je relaxivita vySSia pri
pomalej rotacii). Ako vhodnd makromolekula sa javi
najzastipenejSia bielkovina v ludskom tele, sérovy
albumin (HSA). Na tomto principe funguje v sticasnej
dobe kontrastna latka Ablavar® (Obr. 1), ktora vsak
koluje v krvnom rieCisku az prili§ dlho (pol¢asom st
hodiny) atoxické Gd* sa znej modze uvoltovat.
Pendantnd 4,4-bis(fenyl)cyklohexylova skupina sa
viaZe do hydrofébnej dutiny HSA.
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Obr.1: Kontrastna latka Ablavar®,  ktorej
hydrofébna pendantna skupina silno interaguje
s HSA

Predlozena diplomova praca zhifia poznatky
o kontrastnej latke zaloZenej na ligande L1
s P-[bis(benzyl)amino]methylovou pendantnou
skupinou, vid’ Obr. 2. Latka L1 bola navrhnuta pre
vytvorenie efektivnej hydrofébnej a reverzibilnej
interakcie  SHSA. Vdaka  protonizovatelnej
bis(benzyl)aminovej skupine by mala byt interakcia
SHSA pH-senzitivna. Toto je nova vlastnost
kontrastnej latky (v minulosti Studované kontrastné
latky pre angiografiu cielili len na zvySenie pevnosti
interakcie [Gd(L)(H.O)]-HSA [3]). Po protonizacii
[GA(L1)(H,0)] pri pH < 5 by sa mal suprakomplex
[Gd(HL1)(H,O)]-HSA rozpadat  vdaka repulzii
kladne nabitej postrannej skupiny kontrastnej latky
s kladne nabitym okolim vézobného miesta v HSA
a [Gd(HL1)(H,0)] komplex sa rychlejsie eliminuje
Z organizmu.
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Obr. 2: Ln** komplex ligandu L1 [Ln(L1)(H,0)]

Charakterizcia ligandu L1 a medziproduktov jeho
syntézy bola uskutocnena zakladnymi metodami,
akymi su multinuklearna magnetickd rezonancia,
hmotnostnd  spektrometria, elementarna analyza
a rontgenostruktdrna analyza monokrystalov. Hodnoty
pKa pripraveného ligandu boli zistené metdédami pH
titracie pomocou ‘H- a *P-NMR a potenciometricky.



Stabilita komplexov pripraveného ligandu L1
s biogénnymi kationmi kovov (Cu** a Zn?") a s Gd*
bola stanovend potenciometricky (hodnoty logKwy,).
Struktdra pripravenych komplexov Ln®*  ligandu L1
bola stanovena rontgenostruktirnou analyzou (celkovo
bolo stanovenych 10 Struktur komplexov a volného
ligandu).

Obr. 3: Struktira kontrastnej latky [Gd(L1)(H.0)]
ziskana rontgenoStrukturnou analyzou monokrystalu

Pre zistenie poctu koordinovanych vod k centrdlnemu
atému u Gd**-komplexov boli vyuzité komplexy Dy*,
Eu** aTb*. Zmena chemickych posunov *O-NMR
Dy** komplexov na ich koncentracii, luminiscenéné
merania Eu®* aTb®* komplexov a vysokorozlisené
UV-VIS meranie ("Fo—°Dy) Eu** komplexov potvrdili
Ciastoéni zmenu koordinacného ¢isla centralneho
atbmu z 9 na 8 po deprotonizacii pendantnej
aminoskupiny uZ medzi Gd* a Tb* komplexmi
(labilizacia H,0). Relaxivita kontrastnej latky
[Gd(L1)(H,O)] je pH-zavisla (Obr. 4). Protonizovana
forma [Gd(HL1)(H,O)] m& mierne vyssiu relaxivitu.
V sulade s predpokladom v pritomnosti HSA vykazuje
vysSiu relaxivitu komplex [Gd(L1)(H,0)]
s deprotonizovanou pendantnou aminoskupinou (Obr.
4). Relaxacné parametre (zistené sucasnym fitovanim
'H-NMRD profilov (proténova nuklearna magnetické
rezonancna disperzia, zavislost’ ; na vel'kosti indukcie
magnetického pol'a B, resp. rezonancnej frekvencie
proténu vy) ateplotne zavislych ’O-NMR) Gd**-
komplexu latky L1 ukazali, Ze latka [Gd(L1)(H.O)]”
s deprotonizovanou pendantnou aminoskupinou ma
zatial' najrychlejSiu  pozorovani rychlost vymeny
koordinovanej molekuly H,O (7 = 6,0 + 0,2 ns) pre
Gd**-komplexy podobnych ligandov. Po pridani HSA
k roztoku [Gd(L1)(H0)] sa relaxivita
niekol’konasobne zvysi. Profily *H-NMRD pri roznych
hodnotach pH (odpovedajtice Casticiam s —NBn, / —
HN'Bn, v pendante) potvrdzuji predpokladany rozpad
suprakomplexu [Gd(L1)(H,O)]-HSA po protonizécii
pendantnej aminoskupiny kontrastnej latky. Tento
reverzibilny vznik arozpad suprakomplexu bol
potvrdeny i fluorescenénym meranim latok po pridani
farbiva viaZzuceho sa do 3pecifického miesta HSA.

Experimenty in vivo potvrdili zrychlent exkréciu latky
z tela so zachovanim zvy3enej relaxivity v krvi.
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Obr. 4: pH-zavisly 'H-NMRD profil tudovanej
kontrastnej latky ([GA(HL1)(H,O)] pri pH < 5 a
[GA(L1)(HO)] pri pH > 8) bez pritomnosti HSA
(hore) a s pritomnostou HSA (dolu).

Pri tychto hodnotdch pH je kontrastnd latka na
pendantnom ramene protonizovana (pH = 4,0) alebo
deprotonizovand (pH = 8,3). Pri pH = 7,0 je latka
pritomnd v oboch forméch.

Pripraveny ligand L1 jeho komplexy Ln** potvrdzujd
»proof of principle - mozni laditelnost
reverzibilnej hydrofébnej interakcie MRI kontrastnej
latky s HSA pre angiografické vySetrenie atym
i nepriamo sledovat’ pH in vivo ako napriklad nizke
pH v karcindbmoch [4]. Na Obr. 5 sU znazornené
snimky zin vivo experimentu, kde bola porovnana
kontrastna latka Ablavar® s latkou Na[Gd(L1)(H,0)].
Z porovnania je zrejma podobnd relaxivita (ziskany
kontrast) oboch latok, no latka [Gd(L1)(H.O)] sa
vyluéuje z tela mysi rychlejsie.
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Obr. 5 Abdominalne MRI snimky mysi pred podanim
apo 4, 8,..., 28 min od podania kontrastnej latky
Ablavar® (hore) aNa[Gd(L1)(H,0)] (dole),
zvyraznenda je vylucovacia sustava mysi (oblicky,
mocovody a mocovy mechur).
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Ramanova spektroskopie jako nastroj
k diagnostice Alzheimerovy choroby

Adam Tesar, 1. cena v Kategorii diplomovych praci

Alzheimerova nemoc (AD) je nejcastéjsi demenci
v lidské populaci a predstavuje tak problém pro
starnouci populaci. V souéasnosti dostupna 1é¢ba je
schopna pouze zpomalit progresi onemocnéni, proto
je ddalezit¢ AD diagnostikovat v ¢asném stadiu.
Spolehliva diagnosticka metoda pro Casné faze tohoto
onemocnéni vSak stale chybi. Nicméné byly jiz
publikovany clanky popisujici slibné uziti vibracni
spektroskopie na tomto poli (jak je ukazano v Gvodu
diplomové prace), a proto jsme se zaméfili na
moznost vyvoje nové diagnostické metody pomoci
Ramanovy spektroskopie kapkové nanasenych
povlakti (DCDR) ve vzorcich mozkomis$niho moku
(MM) a krevniho séra (KS). DCDR nam jako

relativné nova technika, zaloZzena na interakci
molekul se specialnim  hydrofobnim povrchem,
umoznila provadét méfeni za koncentraci nizSich az
odva tady nez je tomu obvyklé u standardni
Ramanovy spektroskopie, coz bylo pro tuto praci
nezbytné.

Vramci diplomové prace byl nové vyvinut
reprodukovatelny a optimalizovany postup méfeni
a analyzy vzorki KS pomoci DCDR. Pro vzorky
MM nebylo nutné hledat vhodny diagnosticky
postup, jelikoz jej jiz stanovil Mgr. Jakub Klener ve
své diplomové praci ,Diagnostika
neurodegenerativnich chorob pomoci Ramanovy
spektroskopie®. Cely postup byl vSak rozsifen o uziti
CaF; desti¢ek jako substratu pro DCDR diagnostiku.
MoZnost uZiti CaF, destiek jako levnéjsiho
a dostupnéjsiho substratu pro DCDR wuziti v klinické
praxi byla kriticky porovndna pro vzorky KS a MM
vzhledem ke komercné dostupnym substrattim.

Nasledné byl vradmci prace analyzovan rozsahly
soubor Ramanovych spekter, zméfenych vyse
zminénym postupem, vzorki MM a KS souboru 55
pacienti (s medicinsky pfesné¢ definovanou
diagnosou) s cilem ovétit diive publikovanou
vysokou senzitivitu spektroskopické diagnostiky AD
ze vzorkit MM a nalézt novou diagnostickou metodu
na vzorcich KS. Soubory spekter byly analyzovany
pomoci analyzy hlavnich komponent, shlukové
analyzy a za uziti neuronovych siti. Zatimco malé
soubory vzorki MM i1 KS vykazovaly vysokou
senzitivitu, pro cely soubor pacientli senzitivita
prudce klesla na zhruba 40 %. Senzitivita i specificita
metody na MM byla znaéné ovlivnéna volbou
spektralnich intervalt, a nejvétsi senzitivity
i specificity dosahovaly intervaly obsahujici pasy na
980, 1080 a 1249 cm™, které byly jiz diive popsany
jako signifikantni pro AD. Vysledky na vzorcich KS
byly nejvice citlivé pfi analyze aplikované na celé
spektrum a spektrélnich intervalech (obsahujicich
pasy 1250, ~1080 a ~956 cm™) uréenych na mensich
souborech  vzorki pomoci analyzy hlavnich
komponent. Vysledky jak v MM, tak KS vykazovaly
vysokou specificitu kK AD (max. 92 %). UZitim
neuronovych siti bylo naopak dosaZzeno vysoke
senzitivity (89 %), ale nizké specificity na vzorcich
MM i KS.

Dosazené vysledky jsou zasazeny do SirSiho
medicinského rdmce a jsou interpretovany v souladu
s patogenetickymi mechanismy AD. Prace pfitom
poukazuje na jasny rozpor sdosud publikovanymi
studiemi zabirajicimi se diagnostikou
neurodegenerativnich onemocnéni pomoci vibracni
spektroskopie. Zatimco nami studovany soubor
pacienti byl volen jako ,realné¢ se vyskytujici“



v medicinské praxi, vétSina dosud publikovanych
studii pracovala s medicinsky ,idealnimi* soubory
pacientl. Prace tak ukazuje, Ze aplikace vibracni
spektroskopie voblasti diagnostiky AD je mnohem
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doposud zdalo.

Obr. 1 a) 10x zvétseni DCDR vzorku krevniho séra
s jasné odlisitelnym prstynkem proteinu

b) DCDR vzorek mozkomisniho moku
S mnohocetnymi krystaly soli
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Obr. 2 a) vzorek typického spektra krevniho séra po
odecteni fluorescencniho pozadi (nahore)

b) vzorek klastrové analyzy MM na souboru 16
pacientii ( 6 — pacientii s Alzheimerovou demenci (A)
a 10 zdravych kontrol (K)

Optimalizace novych aktivnich povrchi
tvorenych soubory plasmonickych nanogastic
pro studium SERS, SERRS a povrchem
modifikované luminiscence vybranych
molekul

Veronika Sutrovd, 3. cena v kategorii diplomovych
praci

Povrchem zesileny Ramaniiv rozptyl (Surface-
enhanced Raman scattering, SERS) a povrchem
zesilend luminiscence (Surface-enhanced

luminescence, SEL) vyuzivaji interakce zafeni
(nejcastéji  viditelného) se systémy tvofenymi
nanostrukturami plasmonickych kovil (nejcastéji Ag
a Au) a molekulami ¢i ionty. Pfedklddana prace se
soustiedila zejména na prokazani klicového vlivu
lokalizace molekul ¢i ionti vzhledem k aktivnimu
nanostrukturnimu povrchu na dosaZeni a celkovou
velikost povrchového zesileni optickych procest,
konktrétné  SERS, SERRS  (Surface-enhanced
resonance Raman scattering) a SEL v systémech
tvotenych noveé pfipravenymi
3-dimenzionalnimi (3D) Ag agregaty
S nanohoubovitou vnitini strukturou a komplexnimi
molekularnimi tris (2,2~ bipyridyl) ruthenatymi
dikationty ([Ru(bpy)s]** , zndmymi jako senzitizatory
v solarnich ¢lancich).

Obr.1:  Schématické  zndzornéni Ag
,,nanosponge*‘“ agregatu s vélenénym [Ru(bpy)?,]2+ do
jeho vnitrni struktury

Prostiednictvim [Ru(bpy)s]** byly 3D Ag agregaty
otestovany jako vzorky pro SERS a SERRS a jako
aktivni povrchy pro SEL. 3D Ag agregat s vnitini
nanohoubovitou strukturou byl piipraven
z fraktalnich 2D fGzovanych agregata (D = 1,87 +

0,02) ziskanych modifikaci hydrosolu Ag nanocastic
(NC) piipraveného redukci AgNO;  pomoci
NH20H-HCI. Pro SERS méfeni byl pfipraven Ag
agregit se zaClenénymi kationty [Ru(bpy)s]*" a Cl-
anionty, ktery byl pfevrstven tenkou vrstvou vodné
faze. Pro SEL méfeni byl 3D agregat pfipraven
zaClenénim pouze Cl iontll a nasledné prevrstven
1x10®° M vodnym roztokem [Ru(bpy)s]**. Ziskané
hodnoty mezi SERRS (1x10™ M) a SERS (1x10™
M) spektralni detekce [Ru(bpy)s]®* uréené pfi
excitacni vinové délce 445 a 532 nm odpovidaji mezi
detekce na Urovni jedné molekuly. Bylo zjisténo, Ze
k dosaZzeni meze detekce na drovni jedné molekuly
prispiva zesileni elektromagnetickym mechanismem
v disledku lokalizace [Ru(bpy)s]** do silnych poli
(,,hot spots®), efektivni soustfedéni ,hot spots“ do
laserového svazku pii Ramanové
mikrospektroskopickém méfeni a molekularni
rezonance [Ru(bpy)s]**. Luminiscenéni méfeni 3D
Ag agregatu prevrstveného vodnym roztokem 1x107
M [Ru(bpy)s]** prokazala zesileni intenzity
luminescence (konkrétn¢ fosforescence) faktorem 70.



Metodou PLIM (Phosphorescence lifetime imaging
microscopy) byly ze vzorku ziskany tii rizné doby
Zivota excitovaného stavu [Ru(bpy)s]**. Doba Zivota
excitovaného stavu 367 ns odpovidd volnému
[Ru(bpy)s]**, dalsi dv&, tj. 75 ns a 17 ns, odpovidaji
lokalizaci kationtt [Ru(bpy)s]** do blizkosti povrchu
Ag agregatu, anebo do jeho pord. Dale bylo v praci
prokazano, Ze zesileni luminescence (faktorem 7 — 8)
Ize dosahnout rovnéz 2D-spoluuspoiadavanim
plasmonickych NC a NC luminofor vzijemné
srovnatelné  velikosti, ~ konkrétng ~ Au  NC
a polovodicovych  ZnCdSeS  kvantovych tecek
v pomérech 1:1, 1:2 a 2:1.

il

Obr. 2:  Spoluusporddané  hydrofobni Au NC
a ZnCdSeS kvantove tecky v poméru 1:2

Interpretace spekter Ramanovy optické aktivity
proteini.

Jiri Kessler, 1. cena v kategorii publikovanych praci

Ramanova opticka aktivita (ROA) je nova
a dynamicky se rozvijejici metoda poskytujici
unikatni informace o molekulové struktute. Jeji uZiti
ke studiu struktury proteinti je zajimavé napiiklad
diky moznosti sledovat konformaéni zmény
relevantni k biologickym procesim. Nespravné
konformace proteind jsou také spojeny s celou fadou
nemoci, z nichz nejznaméjsi jsou neurodegenerativni
choroby  doprovazené stvorbou proteinovych

agregata.

Experimentalni Ramanova a ROA spektra jsou casto
souCtem tisicti vibra¢nich pfechodli, a standardni
vypocetni metody k jejich interpretaci a ziskani
strukturni  informace nejsou  pouzitelné. Az
kombinace molekularné-dynamickych a kvantove-
chemickych metod nam umoznily porozumét
pozorovanym spektralnim rysiim a jejich vztahu napft.
k sekundarni struktufe. V minulosti jsme k tomuto
GGelu vyvinuli metodu vybéra klastr,! snizujici
pocet potiebnych geometrii z molekulové dynamiky,
¢ helikalni  periodické okrajové  podminky,?
zrychlujici vypocet nékterych systému.

V dal3i préaci jsme postupy testovali pro simulace
infraCervenych a VCD  (vibraéni  cirkularni
dichroismus) spekter fibrilarni struktury poly-L-
glutamové  kyseliny. Vypocty zreprodukovaly
experimentalni spektra, a bylo mozné provest jejich
interpretaci vcetné potvrzeni sekundarni struktury
fibrily.?

Na zaklad¢ téchto zkuSenosti jsme vyvinuli obecny
postup umoznujici vysoce pifesny a uzivatelsky
nenaro¢ny postup pro simulaci spekter vibracni
optické aktivity proteint.. Zakladem je program, ktery
tyto obfi molekuly rozdéli na fragmenty, a znovu
,»slozi“ vlastnosti potfebné pro vypocet spektra.
Funk¢nost softwaru jsme ovéfili na souboru péti
globularnich proteint: hovézim a-lactalbuminu,
lidském a slepi¢im lyzosymu, concanavalinu A
a lidském sérového albuminu. Pétice tak zahrnuje
proteiny rtznych velikosti i sekundarnich struktur.
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Obr.1: Priklad vypoctenych a experimentdlnich
Ramanovych a ROA  spekter pro  hovezi
a-lactalbumin.

Takto vypoctena Ramanova a ROA spektra poskytla
vynikajici shodu s experimentem (obr. 1), doposud
dosazZitelnou jen pro malé molekuly. To nam
umoznilo napf. provést pfitazeni dominantnich



vibra¢nich modta, zreprodukovat rozdily mezi
proteiny s odliSnou sekundarni strukturou (lidsky
sérovy albumin - a-helix vs. concanavalin A - B-
skladany list, atd.) a vysvétlit rozdily mezi spektry
mezilidského a slepi¢iho lysozymemu zpusobené
rozdilnym obsahem aromatickych aminokyselin.*

Tyto vysledky tak ukazuji, Ze wvyvinutd metoda
umoziuje relativné snadno simulovat Ramanova
a ROA spektra proteini s vysokou pfesnosti, coz
otevira cestu k SirSimu pouZiti ROA spektroskopie ve
strukturni biologii.
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Vznik a propagace relativistickych efekti v NMR
spektroskopii

Jan Vicha, 2. cena v kategorii publikovanych praci

Kovalence —m—

Relativistické efekty vznikajici v dasledku vysokych
rychlosti elektrond v extrémné komprimovanych
orbitalech prvka svysokym protonovym ¢islem
ovliviiuji mimo jiné také NMR chemicky posun
sousednich lehkych atomd. Vliv relativistického
prispévku k magnetickému stinéni na lehkém atomu
(ore) miiZze dosahnout az stovek ppm a posunout tak
signaly téchto atomli zcela mimo standartni NMR
regiony. Je proto dualezit¢ detailné porozumét
mechanismu pienosu téchto efektl, znamému pod
zkratkou HALA efekt (Heavy Atom — Light Atom
efekt). Nase prace se veénovala studiu tohoto
mechanismu pfevazné z pohledu tézkého atomu.
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K podrobnégjsimu studiu byla vyuzita modulace oy
na atomu dusiku v purinovém ligandu vyvolana
zménou vazebnych pomérti trans substituentu,
pozorovana béhem optimalizace vypocetni metodiky
pro vypoéty NMR chemickych posunt v komplexech
platiny a iridia.! Nasledna analyza odhalila,® Ze za
zmény o Vv fadu nékolika desitek ppm je
zodpovédna modulace mnozstvi d-orbitalti tézkého
prvku ve vazbé s pozorovanym atomem v disledku
meniciho se trans efektu. Kovalentné vazané trans
substituenty (napf. zaloZzené na sife) totiz zapojuji do
vazby vétsi mnozstvi d-orbitalG iridia neZ jejich
polarnéjsi protéjsky (napt. zalozené na kysliku)
asnizuji tak dostupnost d-orbitali pro pienos
relativistického stinéni v trans poloze. Na zaklad¢
analogie se vztahy zndmymi z EPR spektroskopie,
které se ukazaly jako platné také pro popis modulace
orer  V diamagnetickych komplexech iridia, jsme
predpoveédéli Sirsi aplikovatelnost naSich zavért i na
ostatni tézké prvky a nasledné se zaméfili na hledani
jednoduchého a obecné platného vztahu mezi
elektronovou  strukturou  molekuly a jejim
relativistickym stinénim. Podafilo se jej nalézt ve
forme tzv. delokaliza¢niho indexu (DI) z Atoms In
Molecules analyzy, kterym lze kvantitativné vyjadfit
kovalenci dané vazby (miru sdileni elektront),
a ktery po vynasobeni elektronegativitou
studovaného lehkého atomu velmi dobie koreluje
s velikosti o> Zavedenim elektronegativity se
potlaci vliv riznych atomi ligandu, napt. dusiku
auhliku, a lze tak porovndvat molekuly i se
strukturné velmi odlisnymi ligandy.

Pomoci kovalence vazby se tak podatilo najit obecny
prostfedek zastfeSujici vSechny faktory ovlivihujici
prenos orgr. Plati, ze ¢im je vazba se sledovanym
lehkym atomem kovalentng&jsi, tim vyssi bude ogg.
Tohoto zjisténi lze vyuzit pro kvalitativni urceni org
na zakladé¢ jednoduché vazebné analyzy, kdy neni
tfeba narocnych relativistickych vypoctd, nebo
naopak ke stanoveni miry kovalence vazeb, jsou-li
znamy ogg. atomd které je tvoii. Toto muZe najit
uplatnéni napf. u hydridi t&Zkych kovil, jejichz *H
NMR chemicky posun je z velké Casti tvofen prave
relativistickymi ptispévky.

Literatura:
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3) Vicha, J.; Foroutan-Nejad, C.; Pawlak, T.;
Munzarova, M. L.; Straka, M.; Marek, R. J. Chem.
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Studium sorpénich efektii na Au, Ag a Cu
povrsich s vyuzitim in-situ EC-SERS

Marcela Dendisova, 3. cena v kategorii
publikovanych praci

Spektroskopie  povrchem  zesileného Ramanova
rozptylu se od svého objeveni® (Fleischmann)
vyuZiva v fadé oboru. SERS spektroskopie je vhodna
metoda pro studium nejen nizkomolekularnich latek
o nizkych koncentracich. Pokud jsou tyto latky
adsorbovany na specialnich substratech, dojde
k zesileni Ramanova signalu fadové 10* — 10° krét.
Aby doSlo ktomuto zesileni, musi byt substraty
pfipraveny z plasmonickych kovil a byt zdrsnény na
nano aZz mikro drovni. Mezi vhodné zesilujici
substraty patii naptf. zdrsnéné elektrody, koloidni
systémy, nano&astice. K povrchovému  zesileni®
pfispivaji dva hlavni mechanismy. Majoritnim
mechanismem je elektromagneticky mechanismus,
ktery je dan povrchovou plasmonovou resonanci
daného kovu, a minoritnim mechanismem je
chemicky mechanismus, ktery je dan vznikem tzv.
povrchového  komplexu  mezi  adsorbovanou
molekulou a atomy kovu na povrchu substratu.

Zesileni zavisi na mnoha faktorech, pfedevs§im na
druhu kovu a jeho morfologii, na vlastnostech
rozpoustédla v piipadé¢ koloidnich systémt, na
teploté substratu®, na aplikovaném potencialu, na
pouzité excitatni vlnové délce nebo na afinité
molekuly vii¢i danému povrchu. SERS spektroskopie
je  metoda vhodna pro studium procesu
odehravajicich se v blizkosti povrchu. V této préaci
byly studovany adsorpéni procesy pii zméné
potencidlu na zlatych, stfibrnych a médénych
povrsich v in-situ uspofadani. Au, Ag a Cu substraty
byly pfipravovany elektrochemickym pokovovanim
platinového terciku (pramér 10 mm, tloustka 2 mm)
z komplexni lazn¢ obsahujici ion dan¢ho kovu
v dvouelektrodovém uspofadani. Ke studiu téchto
procesu byla vyuZzivana specialni
spektroelektrochemické cela’® uvedena na Obr. 1.
Cela je navrzena pro pfipojeni k Ramanoveé sondé
Ramanova spektrometru Dimension P2, excitujiciho
zafeni 785 nm. Elektrolyt obsahoval studovanou
latku o koncentraci 10° mol.I*. Na pracovni
elektrodu byl vkladan potencial od 0 do -1200 mV
a zpét s krokem 100 mV. Pfi kazdém stabilizovaném
potencialu bylo zmétfeno spektrum. Ze spekter lze
odhadnout orientaci molekuly vici povrchu, protoze
nejvice zesileny jsou vibraéni mody kolmé
Kk povrchu. Experimentalni data byla navic doplnéna
o DFT wvypocty spekter molekul v pritomnosti
kovového klastru.
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Obr. 1 Schéma spektroelektrochemického zapojeni

Prvni ¢ast studie byla zaméfena na re-orientaci
riboflavinu v zavislosti na aplikovaném potenciélu
a pouzitém kovu® (Obr. 2). Riboflavin obsahuje
nékolik heteroatomtl a existuje tak vice moznosti, jak
se mize sorbovat na povrch. Bylo zji§téno, Ze zplsob
adsorpce vyrazné zavisi na aplikovaném potencialu
a klicovou roli zde hraje druh kovu. Nejreaktivnéjsim
kovem v celém potencidlovém okné byla méd’. Byla
pozorovana zména zpusobu adsorpce in-situ, jak je
vidét na Obr. 3, kde jsou vyneseny plochy pasu
charakteristického pro adsorpci pies heterocykly
a pies aromaticky kruh.

Raman intensity

1500 1000 500

Wavenumber (em?)

Obr. 2 Struktura riboflavinu a in-situ SERS spektra
riboflavinu adsorbovaného na meédéném povrchu pri
zmeéné potencidalu od 0 do -1200 mV
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Obr. 3 Plochy pdsit charakteristickych pro adsorpci
pres heterocykly (1349 cm™) a pres aromaticky kruh
(1568 cm™) v zdvislosti na zméné potencidlu

Pomoci elektrochemické SERS spektroskopie byla
studovana fotokatalyticka reakce
4-aminobenzenthiolu na 4,4’-dimerkaptoazobenzen
na Au, Ag a Cu povrchu®. Z literatury vyplyva, Ze
tato reakce je mozna na Au a Ag povrsich a Ze zavisi
na excitac¢ni vinové délce. Béhem experimentii bylo
zjisténo, Ze tato reakce probihd na Au a Ag povrsich
a je ovlivnéna také aplikovanym potencialem. Pfi
potencialu okolo -600 mV se na povrchu nachézel jak
4-ABT, tak produkt reakce 4,4’-DMAB, jak je vidét
i na Obr. 4, zatimco pii velmi negativnim potencialu
pouze 4-ABT. V ptipadé médéného povrchu doslo
pouze k chemisorpci 4-ABT bez jakékoli chemické
zmeény. Tento efekt je pravdépodobné zpisoben
rozdilnou afinitou thiolové a aminoskupiny viaci
medi. Aby doslo k reakci i na médéném povrchu, je
nutné pouZzit excitaci s vyssi energii.
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Obr. 4 Struktura 4-ABT (a) a 4,4’-DMAB (b) a in-
situ SERS spektra 4-ABT na Ag, Au a Cu povrchu pri

potencidlu -600 mV. Ve spektrech jsou vyznaceny
pasy 4,4’-DMAB
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Zivotni jubilea v roce 2015*

Jubilantim upfimné blahoptejeme a piejeme pevné zdravi do dalsich let

Spektroskopicka spole¢nost IMM
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Prof. Ing. Zdenek Janout, CSc., Ustav technické
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analytické chemie
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Mgr. Véra Gajewskd, KHS, laboratoi AAS

Ing. Ivan Gregora, CSc., Fyzikélni ustav AV CR

Ing. Jaroslava Hiebikova,
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Eduard Krousky, CSc., Fyzikalni Gistav AV CR
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RNDr. Pavel Zachat, VSCHT
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Prof. RNDr. Stépan Urban, CSc., VSCHT, Ustav
analytické chemie

CSc., Ustav

60 let

Ing. Martin Bernas, CVUT FEL Kat.
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Ing. Otakar BlahoZz, ANMAT TRADING spol.s.r.o.
Ing. Petr Homola, Zdravotni Ustav se sidlem v H. K.
Doc. Ing. Ale$ Horna, CSc., RADANAL s.r.0.

Ing. Petr Kriak, CSc., AMEDIS spol.s.r.o.

CSc.,



Dana Kudvova, Sokolovska uhelna a.s., sekce CL
Doc. Ing. Zuzana Limpouchovd, CSc., UK, PiF
katedra fyzikalni chemie

Prof. RNDr. Petr Maly, DrSc., UK, MFF

Ing. Vera Mare3ova, CSc., USLT 1.LF, UK

RNDr. Karel Maxa, Zdravotni Ustav se sidlem v Plzni
Ing. Milo$ Petiik, Povodi Labe s.p., OVHL

Doc. Ing. Michal Ritz, Ph.D., VSB-TU Ostrava,
KACH

Ing. Jifina Svoréikova, VSCHT CL 84
Prof. Ing. Miroslav Vlgek, CSc.,
Pardubice, KOACH

Prof. RNDr. Blanka Vi¢kova, CSc., UK, PiF katedra
fyzikalni chemie

Ing. Magda Vosmanskd, CSc., VSCHT, Ustav
analytické chemie

Univerzita

50 let

Prof. Ing. Lenka Hernychova, Ph.D., Masarykuv
onkologicky ustav, Brno

Doc. Dr. Ing. Petr Kluson, VSCHT, Ustav org.
technologie

Ing. Jana Maténova, LOM Praha s.p., 0.z. VTUL
aPVvO

RNDr. Jana Matouskova,
hospodafstvi a myslivosti
Prof. RNDr. Martin Mihaljevi¢, CSc., UK, PiF,
Ustav geochemie

RNDr. Eva Mihokovd, CSc., Fyzikalni ustav AV CR
RNDr. Helena Pelantova, Mikrobiologicky ustav AV
CR

Prof. RNDr. Jan Valenta, PhD., UK, MFF, KCHFO

CSc., VU lesniho

*U jubilantd, ktefi jsou v dachodu, je uvedeno
posledni pracovisteé.

Smutecni oznameni

Zarmouceni oznamujeme, ze 9. 2. 2016 zemiel nas
kolega RNDr. Jiti Toman, dlouholety ¢len
Ceskoslovenské spektroskopické spole¢nosti, resp.
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Spektroskopické spolecnosti J. M. Marci. V lonském
roce dosahl véku 80 let.

Cest jeho pamatce!



Slovenska
spektroskopicka
spolocnost, ¢len Zviizu
slovenskych vedecko-
technickych spolo¢nosti

Spektroskopicka
52 spolecnost
&8 Jana Marka Marci

XXI. SLOVENSKO - CESKA SPEKTROSKOPICKA
KONFERENCIA

venovana spomienke na prof. Ing. M. Mathernyho, DrSc.

16. —20. oktober 2016
NIiZKE TATRY - LIPTOVSKY JAN

SLOVENSKO

XXI. Slovensko-¢eska spektroskopicka konferencia nadvizuje na vzajomnu spolupracu
Ceskej a Slovenskej spektroskopickej spolocnosti, ktora bola vo forme narodnych
spektroskopickych konferencii obnovena v roku 2008, XIX. Slovensko-eskou konferenciou v
Castej-Papiernicke a zaroven pokracuje v tradicii Slovenskych spektroskopickych konferencii,
ktoré sa zacali odbomym seminarom v roku 1970 v Hrabusiciach. Cielom konferencie bude
vzajomna vymena poznatkov a skusenosti domacich aj zahraniénych spektroskopikov zo
skolstva, vedy, vyskumu a laboratérnej praxe. Konferencia vzhl'adom na svoje Siroké zameranie
poskytne priestor pre prezentaciu sucasného stavu a rieSenia problémov vo vietkych etapach
analytického postupu suvisiacich s uplatnenim spektroskopie pri analyze réznorodych materialov.

Organizaény vybor
XXI. Slovensko-¢eskej spektroskopickej konferencie
16. — 20. oktober 2016, Liptovsky Jan, Nizke Tatry, Slovensko
Kontakt: Silvia RuZi¢kova, Technicka univerzita v Kosiciach, Hutnicka fakulta,
Ustav recyklaénych technologii
055/6022304, silvia.ruzickova@tuke.sk
www.spektroskopia.sk
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Spektroskopicka spoleénost Jana Marka Marci

porada

3. podzimni skolu rentgenové mikroanalyzy

12. - 15. dubna 2016
hotel Jehla, Zd'ar nad Sazavou

Odborny program:
principy rtg. mikroanalyzy
zaklady teorie rozptylu rychlych elektron(
vznik, vlastnosti a detekce rtg. Zareni
zpracovani rtg. spekter
metody kvantitativni analyzy
aplikace a pfibuzné metody
prezentace firem

Napli Skoly bude sestavena tak, aby byla pfinosem jak zacatecnikim, tak i
zkuSenym pracovnikim v oboru.

ZaCatek Skoly je planovan na 12. dubna 12:00, jeji zakonéeni na 15. dubna ve
12:00.

Registraéni poplatek do 29. tnora 2016 od 1. bifezna 2016
¢lenové SSIMM a studenti 4000 K¢ + 21% DPH 5000 Ké& + 21% DPH
ostatni u€astnici 5000 K¢ + 21% DPH 6000 K¢ + 21% DPH
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Kurz laserové ablace

23. - 26. kvétna 2016

Brno, Masarykova Univerzita, Univerzitni Kampus Bohunice

Zaméreni kurzu: princip laseru a laserové ablace
zakladni instrumentace pro laserem indukovanou plazmovou
spektrometrii (LIBS)

zaklady instrumentace ICP-MS a ICP-OES

aplikace metody LIBS
vyuziti LA-ICP-MS
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Skolu molekulové spektrometrie

(spektrofotometrie, luminiscenéni spektrometrie a chiroptické metody)

13. - 15. ¢ervna 2016
Brno, Masarykova Univerzita, Univerzitni Kampus Bohunice

Skola molekulové spektrometrie, pofadana pod zastitou Spektroskopické spoleénosti JMM, si klade za cil
kvalitné seznamit souCasné ¢i budouci uzivatele s nasledujicimi spektroskopickymi technikami:
molekulova spektrometrie v oblasti UV-Vis, luminiscenéni spektrometrie, CD spektroskopie a dalsich
pfibuznych technik. Jako hlavni pfednasejici budou pozvani pfedni odbornici v oblasti molekulové
spektrometrie a jejich vyklad doplni ukazka dané instrumentace. Odbornost pfednasek bude rozdélena do
dvou Urovni — prednasky zakladni urovné (50 min.) seznami ucastniky kurzu s principem metod a
instrumentaci, odborné pfednasky (20 - 30 min.) ukazi mozné aplikace spektroskopickych technik na
feSeni konkrétnich védeckych probléma.

Doktorsti a magistersti studenti maji moznost se prihlasit do Studentské sekce a prednést 10 min.
prednasku (v této sekci je mozné prednaset cesky i anglicky, studenti ziskaji o prednasce
potvrzeni od Spektroskopické spolecnosti).

Vybrani prednasejici a jejich prednasky:

Prof. Michaela Vorlickova (Biofyzikalni Gstav AV) Doc. Pfemysl Lubal (mu)

CD spektroskopie a konformacni vlastnosti DNA Luminiscenéni senzory

Prof. Martin Hof (Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV) Dr. Ivona Voracova (Av, Brno)

Bude upfesnéno. Optické vlastnosti nano¢astic

Doc. Ctirad Hofr (mu) Dr. Markéta Vaculovi¢ova (CEITEC vuUT)
Uvod do fluorescenéni anizotropie Opticka detekce pro separacni techniky
Dr. Dominik Heger (mu) Dr. Michal Zitian (vuT)

Zéaklady UV-Vis spektrofotometrie Fluorescence lifetime imaging

Doc. Petr Taborsky (mu) Dr. Filip Mravec (vuT)

Uvod do luminiscenéni spektrometrie Fluorescenéni korelaéni spektroskopie

Dr. Oldfich Machalicky (up)
Vztah mezi strukturou organickych molekul a jejich
absorp&nimi a luminiscencnimi spektry

adalsi...
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AGILENT 5977B HES GC/MSD:
NOVY IONTOVY ZDROJ — NECEKANE MOZNOSTI

Nova fada GC/MSD systémua Agilent 5977B rozSifuje pro jednoduché kvadrupdly nabidku
iontovych zdroji o nejnoveéjsi generaci HES (High Efficiency Source) — iontovych zdroju

s vysokou ucinnosti ionizace, pouzivanych jiz 2 roky u nejcitlivéjSich GC/QQQ systéma Fady
Agilent 7010.

Diky pokrogcilé fokusaci iontt (vlastni extrakénim iontovym zdrojim) a inovaénimu umisténi
vlaken v ose analyzatoru dosahuje tato generace iontovych zdroji 10ti nasobné citlivosti

ve srovnani s ostatnimi extrakénimi iontovymi zdroji, a az 30-50ti nasobné citlivosti v porovnani
se standardnimi inertnimi iontovymi zdroji. Revolu¢ni design HES pfinasi dvé zasadni vyhody:

Vyhoda #1

vySSi citlivost

Zvysena citlivost pfinasi detekeni
limity (IDL) na arovni 10-50ti -
nasobku standardnich iontovych
zdroju a lepsi odstup signalu od
Sumu.

Vyhoda #2
zapotiebi méné vzorku

Mensi mnozZstvi odebiraného
vzorku, niz§i potfeba jeho
zkoncentrovani pfed analyzou,
mensi znecCisténi inletu, delsi
Zivotnost kolon, mensi spotfeba
rozpoustédel a standardu: Uspora
provoznich nakladd.

GC/MSD analyzatory: garantovana feSeni pro konkrétni aplikace z oblasti forenzni analyzy,
analyzy zivotniho prostfedi nebo analyzy potravin. Rychly start bez starosti!

Informace o produktu na strankach Agilent Technologies:
www.agilent.com/chem/59778B

sx s

produktového specialistu:
Ing. Ivo Novotny, tel. 724 309 027, e-mail ivo.novotny@hpst.cz.
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plynova chromatografie piprava vzorku

elementarni  ANALYZA elektrochemie

analyza  povrcho separaEni techniky

ovs REOLOGIE

GC temperace kapalinova chromatografie

UV-VIS spektrometrie GC-MS iyofilizatory

konfokal B.ET. MIKROSKOPIE koncentratory

CHNSO analyza AAS analyza castic HPLC

hmotnostni SPEKTROMETRIE centrifugy

IcP-MS SERVIS termicka analyza

XPS widefield TEXTURA spotiebni material  NMR
automaticke davkovani 1GC  TOC analyza RVC
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www.pragolab.cz
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specialiste v oboru spektrometrie nabizeji pristroje firem:

§SPECTRO  =oseecvessonin FLUXANA SPECTRUMA

ANALYTIKE GMBH

Ruéni a mobilni spektrometry Jiskrové spektrometry ED - RTG spektrometry ICP-OES spekirometry
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e

ICP-MS spektrometry Priprava materialu pro RTG

——
z 2 o = 5 SR A Tavicky, lisy , mlynky,
Analyza v terénu, RTG : - i Analyza pevnych, kapalnych Analyza roztokid pro ultra nizké Piné simultanni MS iyt i
a jiskrovéobloukové pristroje | Analza kovovych materiald a pradkovych materiald limity detekce spektrometr BPSNERE B relReE a0

materialy pro XRF
Referenéni materialy Automatické systémy GD spektrometry Analyzitory otérowych kovil
— )

25 doph fum) 45

y vieho a lab na kli€ | Hloubkova analyza materialu
druhu od firmy MBH

-

Pfistroje pro prediktivni udrZbu pomod analyzy olejii a maziv - kompletni zafizeni pro
od firmy FLSmidth Distribuce prvki die hioub! tribotechnickou analyzu — na po7adani zasleme robné informace

Zastoupeni na Slovensku: SPECTRO APS spol. s r.o., lzabely Textorisovej 13, 036 01 Martin, www.spectroaps.sk

Jedna se o novy model (2015) ICP spektrometru. ktery je nastupcem
ICP spektrometr SPECTRO ARCOS velice uispésného piivodniho ICP spektrometru SPECTRO ARCOS.
Viajkovd lod’ firmy SPECTRO Jjenz se osveédcil zejmeéna pi1 analyze tézkych a komplikovanych

matric (podle sloganu ., tam kde ostatni konéi, my zaéiname... ).

Piistroj se vyrabi jak s axialnim. tak s radidlnim snimanim plasmy:

Radialni pohled - SOP Axialni pohled - EOP
= =4
— -

&S s

o anové 1 vprovedeni MULTI VIEW.

MULTI VIEW je systém s kombinaci axidlniho a radialniho pohledu, ktery na rozdil od systému DUAL VIEW nabizi oba pohledy v plnohodnotné
kvalité. Pristroj s DUAL VIEW je v podstaté vidy zarizeni s axialnim pozorovinim doplnéné o radiilni pohled, ktery viak nema nejlepsi parametry.
Naproti tomu nas systém MULTI VIEW vam skute¢né nabizi dva plnohodnotné pristroje v jednom. Tim si zajistite neomezené moznosti jeho pouziti
v Siroké Skale aplikaci, od pitnych vod pies matrice pid, kali az po slozité analyzy kovovych vzorki, zasolenych roztok, skla, drahych kovi atd.

Piistroj je ovladan prijemnym analytickym SW, analvza je rvchla (sken za 3 sekundy) a nezavisla na poctu zvelenych ¢ar a prvka pii velmi dobrém
stabilnim rozliseni. Provoz spektrometru je velmi ekonomicky bez niroku na daldi spotiebu argonu, klimatizaci laboratore, externi chlazeni vodou apod.
Diky tomu, Ze spektrometr umoziuje simultinni méfeni a zpracovani tranzientniho signalu (zivislost intenzity na ¢ase) pro libovolny pocet car a prvki,
je vhodny pro spojeni se vstupnim vnasecim zarizenim pro rychleé deje jako je laserova ablace, elektrotermicka vaporizace (ETV) apod., a tim poskyvtuje
moznost analyzovat mikromnozstvi pevnych vzorka bez nutnosti prevadéni do roztoku!

ETV jako prislusenstvi k ICP ARCOS:
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2. Podzimni Skola rentgenove mikroanalyzy 2012 - sbornik pfednasek na CD

Skola luminiscenéni spektrometrie 2011 - sbornik piednasek na CD
Podzimni Skola rentgenové mikroanalyzy 2010, sbornik pfednasek na CD
Inorganic Environmental Analysis

Referencni materialy (pfednasky)

Néazvoslovi IUPAC (Part XII: Terms related to electrothermal atomization; Part XIII:
Terms related to chemical vapour generation)

Kurz ICP pro pokrocilé

5. kurz ICP spektrometrie 2009

6. kurz ICP spektrometrie 2011

Kurz AAS pro pokrocilé (1996)

Metodicka ptirucka pro uzivatele FTIR

Skripta Kurz HPLC/MS (2001)

12. Spektroskopicka konference

13. Spektroskopické konference (2007 Lednice)

Sbornik prednasek ze seminédie Radioanalytické metody IAA 03
Sbornik prednéasek ze semindfe Radioanalytické metody IAA 04
AAS Il — kurz pro pokrocilé (2006)

Sbornik prednasek ze seminafe Radioanalytické metody IAA 05
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