SPEKTROSKOPICKA SPOLECNOST JANA MARKA MARCI

(LI

CUR RO L

ptaqolal 1hermo

SCIENTIFIC

Agilent Technologies

L—— Authorized Distributor

NICOLET CZ
A2

i, <
" nicoletct

Generalnimi sponzory Spektroskopické spole¢nosti Jana Marka Mareci jsou
firma ThermoFisher Scientific s.r.o. spolu s partnery Pragolab s.r.o. a Nicolet CZ s.r.o.
a firma Agilent Technologies Inc. zastoupena autorizovanym distributorem HPST, s.r.o.

BULLETIN
SPEKTROSKOPICKE SPOLECNOSTI

JANA MARKA MARCI
174 unor 2017
http://www.spektroskopie.cz
e-mail sekretariatu: immss@spektroskopie.cz
telefonni Cislo sekretariatu: 722 554 326
P.F. 2017 schlize zahrnoval zprdvu o hospodaieni za 1. az 3.

Redakcni  rada Bulletinu preje vSem  clenum
Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci do
nového roku hodné Stésti, zdravi a uspéchii v prdci
i v osobnim zivoté. Predem dékujeme za Vase
PpFispévky a upozornéni na zajimavé akce u nds
i v zahranici.

101. schuize hlavniho vvboru Spolec¢nosti

Viktor Kanicky

Dne 2. prosince 2016 se konala 101. schiize hlavniho
vyboru nasi Spolec¢nosti. Snad poprvé se uskutecnila
vBrme, a to varedlu Pfirodovédecké fakulty
Masarykovy univerzity na ulici Kotlarskd. Program

ctvrtleti 2016, plan odbornych akei na rok 2017 (viz
www stranky Spolecnosti), kooptaci doc. RNDr.
Radovana Fialy, CSc. ze Stfedoevropského
technologického institutu (CEITEC) Masarykovy
univerzity  (http://is.muni.cz/osoba/564)  jakoZzto
vedouciho odborné skupiny NMR do HV =za
odstupujiciho Ing. Jifiho Bruse, Dr., a dale kooptaci
RNDr. Jakuba Hrani¢ka, Ph.D. z PfF UK Praha do
revizni  komise za  zesnulého doc. Petra
Rychlovského.

Hospodateni za prvni tii kvartaly skoncilo s mirnym
prebytkem, rovnéz odborné akce v roce 2016 nebyly
ztratové. Sponzorem letosni soutéze (2017) o Cenu
Petra Sedmery je firma Analytika, spol. sr.0. Bylo
schvaleno misto a termin konani 16. Cesko-slovenské
spektroskopické konference. Na zakladé dobrych



zkuSenosti ziskanych na 17. Skole hmotnostni
spektrometrie byl vybran pro spektroskopickou
konferenci hotel Harmonie v Luhacovicich, pfic¢emz
konference se uskutec¢ni koncem kvétna 2018.

vvvvvv

byla Soutéz mladych spektroskopikid. Do soutéze
bylo pfihlaSeno 8 praci v kategorii A a 9 praci
v kategorii B. Pribéhu soutéze a vysledkim je
vénovan samostatny piispévek v Bulletinu.

Zemiel Doc. RNDr. Petr Rychlovsky, CSc.
(18.6.1963 — 16. 10. 2016)

Vaclav Cerveny

TR

16. fijna 2016
zemiel ve veku
53 let naS kolega
a kamarad

Petr Rychlovsky,
vedouci tymu
spektrometrickych
analytickych
metod katedry
analytické chemie
Piirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy a clen
Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci.
S obavami jsme v poslednich letech sledovali jeho
zdravotni problémy, ale vSechny nas zaskocil jeho
nahly odchod z tohoto svéta.

Rodadk zJilemnice v letech 1981-1986 vystudoval
analytickou chemii na katedfe analytické chemie
Pfirodovédecké  fakulty  Univerzity  Karlovy.
Nastejném pracovisti absolvoval vroce 1990
doktorské studium se zaméfenim na spektralni
analytické metody a jako zaméstnanec mu
(s vyjimkou staze ve Vidni) zGstal vérny az do konce
zivota. Nékolik let také zastaval funkci tajemnika této
katedry.

V ramci vyzkumné Cinnosti se doc. Petr Rychlovsky
nejprve veénoval klasické UV/VIS spektrometrii.
Po studiich analyticky vyuzivanych organickych
barviv (komplexid skovy a interakce s povrchove
aktivnimi latkami, tenzidy) se vramci evropského
programu COST spolecné¢ s doc. RNDr. Irenou
Némcovou, CSc. vénoval studiu nové
syntetizovanych potencidlnich 1é¢iv. Jeho velkym
pfinosem bylo, Ze na pracovisti zavedl pritokovou
(FIA) a sekvencni injekéni analyzu (SIA).
Konstruoval a zaroven programoval slozité manualné
nebo pocitacem ovladané aparatury dle vlastnich
navrhii. Az teprve v poslednich letech si doptal

komer¢ni zafizeni k témto technikam, pfiCemz se
ukézalo, ze jedinou prednosti takového zatfizeni je
uzivatelsky privetivejsi ovladani.

Od pocatku 90. let se také v ramci jednoho z prvnich
grantli Ministerstva skolstvi pro PiF UK spolupodilel
s doc. RNDr. Ludmilou Cermakovou, CSc.
na vybudovani laboratoife pro atomovou absorpéni
spektrometrii. V této oblasti vénoval stale vétsi
pozornost otazkdm separace analytu od ruSici matrice
vzorku. Toto téma jeho disertacni prace se pak stalo
zakladem  pro obsahlejsi  vyzkum  zaméfeny
na chemické a  zejména  na elektrochemické
generovani tékavych slouCenin nebo par analytu
pro spektralni analytické metody vramci prace
habilita¢ni, kterou obh4jil v roce 2004. V poslednich
nékolika malo letech obracel spolu se svymi kolegy
svou pozornost k tzv. fotochemickému generovani
tékavych sloucenin nebo par analytu, které se zda byt
vyhodnégj§im pro speciacni analyzu hydridotvornych
prvku a rtuti pomoci AAS a AFS. Nemén¢ zajimavou
podkapitolou tohoto pfistupu byl in-situ zachyt
(prekoncentrace) prvkl tvoficich tékavé slouceniny
v grafitové kyveté, k Cemuz originaln¢ modifikoval
davkovaci rameno autosampleru GF90 (Unicam 939)
kfemennou kapildrou a rovnéz vytvofil aupravil
dodnes pouzivané externi ovladani tohoto zafizeni.
Velmi si ptal pracovat i s ICP-MS, ale byl nadSeny
iznedavno do laboratofe pofizeného atomového
fluorescencniho spektrometru a AAS s kontinualnim
zdrojem a vysokou rozliSovaci schopnosti. Vysledky
svého vyzkumu publikoval v ¢eskych i zahrani¢nich
impaktovanych ¢asopisech.

Nemén¢ dilezity byl také znacny podil doc. Petra
Rychlovského na vyuce studenti PfF UK v ramci
bakalaiského, magisterského i1 doktorského studia
v oborech Chemie, Analytickd chemie, Klinicka
a toxikologicka analyza a Geochemie. Organizoval
odborny  seminaf, byl garantem povinnych
i vybérovych predndSek a autorem nékolika tuloh
do pokrocilych praktik z analytické chemie, resp.
Spektrometrickych metod. Dovedl mnoho desitek
svych studentd k Gspésnym obhajobam jejich
bakalatskych, magisterskych a doktorskych praci.
Byl  spoluautorem  vysokoskolskych  ucebnic
a uspésnym vedoucim, feSitelem nebo spolufesitelem
grantovych projekti GA UK, FRVS, GAAV
a GACR.

Profesné byl doc. Petr Rychlovsky aktivni
i ve Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci,
v poslednich letech jako ¢len revizni komise.
Spolupracoval také skolegy a kolegynémi nejen
z PiF UK, ale i z Ustavu analytické chemie AV CR,
v.v.i., VSCHT, Masarykovy univerzity a CZU.



Ve svém volném Case Petr miloval pobyt na chalup¢
v Jizerskych horach, stavéni modelt lodi, ale také
cestovani a fotografovani. Velice miloval svou Zenu,
se kterou ho kamaradi seznamili mozna az pfili§
pozd¢€. Rad poslouchal hudbu a s nad$enim a vyborne
varil. A snemensi chuti ty své dobritky téz jedl.
Tedy pouze v ptipad€, ze jsme mu je diive nesnédli
my, kterym je vesvé dobrot¢ nabidl. Pro svoji
spolehlivost, ochotu vzdy kazdému pomoci,
skromnost a laskavou povahu byl velmi cenén svymi
kolegy i1 studenty. Byl to ¢lovék s velkym srdcem,
které jej po kratké nemoci v rozhodujici chvili
zradilo. Chybi ndm a radi na n&j vzpomindme. Cest
jeho pamatce!

RNDr. Stanislav Hilgard, CSc.
(*17.8.1943, +26.10.2016)

Bohuslav Strauch

Koncem
letos$niho
fijna odesla
do
nenavratna
osobnost,
ktera se
valnou ¢ast
svého Zivota
: zabyvala
spektroskopii a je  zadhodno fici oném
spektroskopické obci néco podrobnéjsiho.

Standu jsem poznal jako gymnazialniho studenta,
kdyz jsem si zvySoval svou pedagogickou kvalifikaci
pro vyuku chemie formou naslechii v tehdejsi SVVS
Ladislava Hanuse v Nuslich, kousek nad divadlem
Na Fidlovacce v Praze 4. On se od svych spoluzakl
svymi znalostmi dost napadn¢ liSil vcetné
vystupovani, coz mne okamzit¢ jako mladého ucitele
zaujalo. Jeho dalsi cesta byla jasna, studium chemie
na Pfirodovédecké fakulté Karlovy univerzity, kde
opét patfil vrocniku mezi nejlepsi. Zvolil si
specializaci  analyticka chemie. Po UspéSném
ukonceni studia se stal védeckotechnickym
pracovnikem katedry organické chemie matefské
fakulty. Jeho ukolem bylo méfeni UV, VIS, ale
zejména infradervenych spekter. Myslim, Ze
spoluprace s Dr. Milanem Hordkem, védeckym
pracovnikem tehdejsiho Ustavu fyzikalni chemie
CSAV, zacala jiz béhem studii a samoziejmé se
prohloubila ve vlastni profesi. Milan Hordk jako
externi ucCitel katedry organické chemie byl také
zadavatelem  problematiky = Standovy  externi
aspirantury. Oba zarovenn spolupracovali na

prednaskach a cvicenich z fyzikadlnich metod
v organické chemii, zejména pak v molekulové
spektroskopii — v oblasti infracervenych spekter.
Podil Standy na vyzkumu i v pedagogickém
vzdélavani postupné vyznamné rostl.

Kdyz jsme v 70. letech zacali realizovat ve spolupraci
s Cs. spektroskopickou spoleénosti postgradualni
kurzy v méfeni vibracnich spekter, Standa Hilgard
patiil od pocatku k zakladajicim pracovnikim kurzi.
Standa dlouhodobé tyto kurzy zahajoval uvodni
prednasSkou o zakladnich pojmech ve spektroskopii
azaroven vedl prakticka cviCeni v méfeni
infracervenych spekter zejména plyni a kapalin
i s aspektem kvantitativni analyzy. Protoze v prub¢hu
dlouholeté experimentalni praxe se setkal stadou
ptistroji od pivodné nedokonalych az
k nejmodernéjSim aparatim, byly jeho zkuSenosti
rozsahl¢ a unikatni, takze jeho rady byly
neocenitelné.

Koncem 80. let jsme pravidelné postgradualni kurzy
vibra¢ni spektroskopie rozsifili o samostatny celek
interpretace spekter. Standa mél jednak ptfednasky
z aplikace v organické chemii, vypracoval rozsahlou
pomucku pro interpretacni cviceni na organickych
latkach. Jeho prednasky a stejn¢ tak pomérné
rozsahla interpretacni cviceni, jez dlouhodobé vedl -
donedéavna — byly vyznamnym pifinosem povéstnych
kurzi a jeho svédomité, precisni prezentace
a pedagogické ptusobeni byly u frekventantli oblibené
a vzdy vysoce hodnoceny. Jeho hluboké znalosti
v oboru se vyrazné projevovaly i pfi vyhodnocovani
nas$ich tradi¢nich soutézi.

Standa se vyrazn¢ zapsal svym plsobenim do
znalosti a zvySovani kvalifikace stovek frekventantt,
ktefi prosli naSimi kurzy po desitky let.

Jeho fundované, pfitom taktni a noblesni vysoce
kvalifikované  vzd€lavatelské  ulinkovani  je
nezapomenutelné a bude spektroskopické obci
chybét.

TraceSpec 2016
Karel Marschner

15. ro¢nik konference ,,Workshop on Progress in
Trace Metal Speciation for Environmental Analytical
Chemistry* (TraceSpec), kterou zastituje
Mezinarodni asociace environmentalni analytické
chemie, byla pofadana v polském Gdaiisku.
Konferenci hostila ve dnech 4. az 7. zati 2016 mistni
technickd univerzita. Konference se ucastnilo 130



odbornikii z26 zemi (z toho 6 ucastniki z Ceské
republiky). Ctyfdenni program obsahoval na 59
prednasek a posterovou sekci se 48 plakatovymi
sdélenimi.

Konference byla zahdjena profesorem Nicolou
Pirronem s prednaskou “The strategic importance of
having robust and innovative methods and
technologies for environmental observations to
support the implementation of policy”, ktery
zduraznil potiebu globdlniho méficiho systému
persistentnich polutantt. Dalsi ptfednasky pak do
tematickych celkli nespojovaly ani tak pouzité
spektrometrické techniky jako spi§ problematika,
ktera byla rozdélena do 10 tematickych celki
(metody prvkové analyzy koloidi a nanocastic,
speciacni  analyza v biologickych  matricich,
ultrastopova elementarni analyza, a dalsi). Osobné
me zaujala prednaska prof. Jorga Feldmana ,,Arsenic
speciation in mammalian tissues becomes more
complex than ever”, kterda se zabyvala speciacni
analyzou slouCenin arsenu ve tkanich velryb.
Kompletni program konference vcetné abstrakti je
mozné nalézt na
http://chem.pg.edu.pl/tracespec/programme.

Fotografie ucastnikit  konference pred budovou
univerzity.

Druhy a tfeti veCer konference slouzily
k neformalnim setkanim ucastnikti. Nejprve v kostele
sv. Jana pfti poslechu koncertu ,,Symfonia Nordica*
v podani akademického sboru gdanské univerzity.
A dalsi veCer byl ve znameni Get Together Party,
ktera poslouzila i k vyhlaseni cen pro mladé védce.
Cenu za nejlepsi kratké sdéleni zisklala Kelly
LeBlanc (Trent University, Kanada) za ptednasku
snazvem ,Separating the operationally-defined
fraction: discrete organic selenium speciation in high
ionic strenght enviromental samples® a ocenéni za
postery ziskali Maria Carmen Barciela-Alonso
(University of Santiago de Compostela, Spanélsko)
za prispévek ,,Separation and determination of TiO:
nanoparticles in water by cloud point extraction and
ICP-MS*“, David Clases (University of Miinster,

Némecko) za prispévek ,,Isobaric dilution analysis as
a new tool for speciation and ultra trace analysis of
PTe a  Magdalena  Michalska-Kacymirow
(University of Warsaw, Polsko) za prispévek
HInfluence of  cultivation conditions on
biotransformation of selenium in onion (Allium cepa
L)~

Pristi TraceSpec bude hostit profesorka Montserrat
Filella ve Svycarské Zeneve v roce 2018.

20th International Conference on Flow Injection
Analysis and Related Techniques (20th ICFIA) —
Palma de Mallorca, Spanélsko

Jakub Hranicek

Prvni fijnovy tyden roku 2016, od nedéle 2. do patku
7., se konal 20. ro¢nik mezinarodni konference
o pratokové  analyze.  Oficidlni nazev  zni
,International Conference on Flow Injection Analysis
and Related Techniques™ (ICFIA). Toto mezinarodni
setkani probéhlo ve Spanélském pfistavnim meésté
Palma de Mallorca, hlavnim mésté autonomniho
spoleCenstvi  Baleary, lezicim na nejvétSim
Span¢lském ostrové Mallorca. V Palmé se nachazi
jedno z nejfrekventovanéjSich Spanélskych letist,
nabizejici GcCastnikim konference pohodlny zptisob
dopravy z vétSiny evropskych i mimoevropskych
zemi. Letis$té rozdéluje Palmu na dvé pomysIné ¢asti,
severozapadné od letist¢ se nachazi historicka Cast
mesta, jizné pak rekreacni hotelova oblast (Playa de
Palma), vniz se nachazel i zletist¢ méstskou
hromadnou dopravou snadno dostupny hotel Barcelod
Pueblo Park, hostici tuto konferenci. Konference byla
potadéna za podpory mnoha sponzori domadacimi
i zahraniénimi institucemi  (,,University of the
Balearic  Islands  (UIB)“, ,Association of

Environmental Sciences and Techniques (AEST)“
a v neposledni tadé téz ,Japanese Association for
Flow Injection Analysis (JAFIA)). Konference se
zucastnilo necelych 145 Gcastnikil z celkem 19 zemi.

Spolecna fotografie ucastniki konference, v pozadi
centralni cast Palmy



Konference byla zahijena vnedéli v podvecer
uvitacim vecirkem v zahrad¢é konferenc¢niho hotelu.
Vsechny pfitomné ucastniky uvital tvodnim slovem
prof. Victor Cerda, pfedseda tohoto rocniku
konference. Po tuvodni feCi nasledovalo lehké
obcerstveni, které¢ v kombinaci sjasnym pocCasim
ateplotami kolem 23 stupni vytvafelo pfijemnou
predkonferenéni atmosféru. Odborny program se
rozjel naplno hned druhy den rano v klimatizovaném
konferen¢nim sale hotelu. Na tvod zaznélo nékolika
zvanych prednasek. V pribéhu konference bylo
prosloveno témér 75 prednasek a bylo prezentovano
necelych devét desitek prispévki formou plakatovych
sdéleni. Stézejnimi  tématy konference byly
samoziejm¢ pratokové metody analyzy, a to
pfedevS§im priutokovd injekéni analyza (FIA)
a sekvenéni injekcni analyza (SIA) a jejich rGzné
modifikace, teorie i mnohostranné praktické aplikace
s vyuzitim nejriznéjSich  detekénich  technik.
Nechybély samoziejmé ani piednasky tematicky
provazané s farmaceutickou analyzou, ochranou
pfirody a zdravi ¢lovéka, metrologii, separa¢nimi
technikami a mnoha dal§imi. O skutecném
vSestranném uplatnéni technik pritokoveé analyzy
svédcilo 1 velké mnozstvi plakatovych sdéleni.

Zahdjeni
organizact

konference  zastupci  porddajicich

Volny c¢as vyuzili mnozi ucastnici konference
k odpoc¢inku na pladzi spojeném s osvézenim
v Balearském mofi. Ti aktivnéj$i mohli navstivit
blizké motské akvarium nebo si pjcit kolo a zamifit
do nedalekého centra Palmy. V ramci konference se
bylo mozné zucastnit organizované¢ho vyletu do
nékolika zajimavych mist tohoto 110 km dlouhého
amezi 60 a 90 km Sirokého ostrova. Po necelé
hodince cesty zajezdovym autobusem se ucastnici
ocitli v malebné a turisticky vyhlaSené vesnicce
Valldemossa s klasterem ze 14. stoleti. Cesta dale
pokracovala do malé pobfezni vesnice Deia
sidylickym okolim olivovych haji, utocistém
slavnych spisovateld a hudebnikid, snadhernym
vyhledem na mofte ze strmych kopctl. Zaveér vyletu se
nesl v podobé dobrého jidla, piti a klidné odpoledni
siesty v proslunéné zatoce meéstecka Soller.

Zatoka mésta Soller

Ptedposledni vecer konference patiil tradicné
spoleCenské vecefi. Ta se tentokrate uskutecnila
v restauraci Bahia Mediterraneo in the Paseo
Maritimo nachazejici se na jedné znejvétSich
pfimofskych promenad v Palmé. Na konferenci byla
vyhlasena a predana fada ocenéni. Pfedany byly ceny
za dlouhodobé vyznamné poiny v oblasti
prutokovych metod, udéleny byly cestovni granty
mladym ucCastnikim konference a vyhlaSeny byly
nejlepsi plakatova sdéleni a ustni prezentace.

Laureati CASSS travel grants pro tuto konferenci

Nasledujici 21. roénik mezinarodni konference
o prutokové analyze (ICFIA 2017) nas zavede do
druhého nejvétsiho ruského meésta -  Sankt
Petérburgu. Radu uzitednych informaci o této
konferenci, ktera se uskutecni v terminu od 3. do 8.
zaii 2017, lze nalézt na jiz spusténych webovych
strankach http://www.icfia2017.org.

V piipadé zajmu je mozné nahlédnout do programu
20. konference ICFIA 2016 vcetné abstrakt
u J. Hrani¢ka (jakub.hranicek@natur.cuni.cz).

Fotografie prevzaty a upraveny z www.icfia2016.org.

XXI. Slovensko-ceska spektroskopicka konference
Viktor Kanicky

Pata, tedy jiz ,jubilejni“ spolecnd konference
Slovenské spektroskopické spole¢nosti
a Spektroskopické spolecnosti Jana Marka Marci se
uskutecnila v lehce destivém podzimnim terminu (16.
- 20. 10. 2016), tentokrat v malebné historické obci
Liptovsky Jan lezici nedaleko Liptovského Mikulase



na upati Nizkych Tater. Spektroskopické bienale
2016 (piedchazejici: 2008 Casta-Papiernicka, 2010
Litomysl, 2012 Tatranska Lomnice, 2014 Praha) bylo
vénovano pamatce profesora MikulaSe Mathernyho
(12015), vynikajici osobnosti slovenské chemické
komunity a mezinarodn¢ wuznavaného védce,
analytického chemika a odbornika v oblasti
analytické spektroskopie. Védecké symposium
s mezinarodni Gcasti (SK, CZ, DE, HU, PL, AT) bylo
prilezitosti pro setkani pftiblizné 120 analytickych
spektrochemikii v pohodlném hotelu SOREA Maj;.
Ttetina Gcastnikli reprezentovala ¢eskou a moravskou
spektroskopii, pfiblizné polovina pak spektroskopii
slovenskou.

VétSina Gcastnikl se setkala jiz v prubéhu nedélniho
uvitaciho vecera u dobré vecete, v pond€li rano proto
mohla konference ,odstartovat® v plném poctu.
Konferenci zahajili predseda Slovenské
spektroskopické spolecnosti profesor Marcel Bruno
Miglierini spole¢n¢ s piedsedkyni organiza¢niho
vyboru konference docentkou Silvii Ruzi¢kovou
a predsedou Spektroskopické spolecnosti Jana Marka
Marci profesorem Viktorem Kanickym.
Vzpominkové  pfednasky  vénované  pamatce
profesora Mikulase Mathernyho piednesli profesor
Karol Flérian a profesor Hubertus Nickel. Je $koda,
ze se ze zdravotnich diivodii konference nezucastnil
profesor Eduard PlSko. V desiti sekcich, které
s vyjimkou  stfedecniho  odpoledne  zaplnily
konferen¢ni program od pondélniho dopoledne do
ctvrteéniho obéda, zaznélo celkem 39 prednasek
a 7 firemnich prezentaci. S vyzvanymi prednaskami
vystoupili Ernest Beinrohr, Jiti Dédina, Bohumil
Docekal, Viktor Kanicky, Adriana Lancok, Pavel
Maté&jka, Jozef Sitek a Gyula Zaray. Uterni vecer byl
vénovan posteroveé sekcei s 25 plakatovymi sdélenimi.

V ptispévcich se objevila vétsina pouzivanych nebo
noveé vyvijenych spektroskopickych analytickych
metod: optickh a hmotnostni  spektrometrie
sindukéné  vazanym = plazmatem, plazmova
spektrometrie s vyuzitim  laserového  zafeni,
plazmova spektrometrie ICP-OES s elektrotermickou
vaporizaci, optickd emisni spektrometrie
s doutnavym vybojem, atomova fluorescence (AFS),
atomova absorpc¢ni spektrometrie (AAS)
s elektrotermickou atomizaci (ETA), AAS a AFS
s atomizaci v plazmatu dielektrického bariérového
vyboje, AAS se zdrojem spojit¢ho zafeni pro ET
a plamenovou atomizaci, AAS s generovanim
tékavych hydridi vcetné fotochemickych reakei,
metody vyuzivajici synchrotronového
a cyklotronového zaieni, jaderné rezonance, vibra¢ni
spektrometrie (IR, Raman) véetn€ technik s vyuzitim
povrchem zesileného signalu, chiroptické metody,
Mossbauerova spektrometrie, hmotnostni

spektrometrie s plynovou chromatografii. Prispévky
byly vénovany i ptipravé vzorkd (napf. sekvencni
extrakce, mikroextrakce), analyze biologickych,
kovovych, keramickych, geologickych,
paleontologickych a environmentalnich materialt
apredmeétd  kulturniho deédictvi. Pozornost byla
vénovana zkoumani nanocastic a jejich ucinkii na
biologické systémy.

Stiedec¢ni slavnostni konferencni vecete byla spojena
sudélenim ocenéni obou  spektroskopickych

spole¢nosti a vyhlaSenim vysledkt soutéze o nejlepsi
plakatové sdéleni, nejlepsi studentské plakatové
sdéleni a nejlepsi studentskou prednasku. Cestné
Clenstvi  Slovenské spektroskopické spolecnosti
obdrzeli od prof. Miglieriniho Bohumil Docekal,
Viktor Kanicky, Jan Medved’ a Méria Zemberyova.

Cestné clenstvi  Slovenské  spektroskopické
spolecnosti  obdrzel od prof. Miglieriniho doc.
Bohumil Docekal

Udéleni Cestného clenstvi Slovenské spektroskopické
spolecnosti prof. Viktoru Kanickému

Medaili se jménem Nicolaus Konkoly-Thege
(vyznamny slovensky badatel v oboru astrofyziky
a astronomické fotografie a spektroskopie) prevzali
zrukou predsedy Slovenské  spektroskopické
spolecnost Jiti Dédina a Jozef Sitek. Medaili Jana
Marka Marci udélil jménem Spektroskopické



spolecnosti JMM jeji predseda Viktor Kanicky doc.
Jan¢ Kubové.

Udeéleni Medaile se jménem Nicolaus Konkoly-Thege
prof- Jirimu Dédinovi

Udéleni Medaile Jana Marka Marci doc. Jané
Kubove.

Jako nejlepsi plakatova sdéleni byly hodnotici komisi
vybrany tyto ptispévky: 1. Milan Svoboda (Milan
Svoboda, Jan Kratzer, Véra Sindelafova, Marek
Straka, Jakub Hranicek, Antje Michels, Joachim
Franzke, Jifi Dédina): Novel designs of dielectric
barrier discharge atomizers of volatile compounds for
AAS and AFS; 2.Michaela Vasinova Galiova
(Barbora SvatoSova, Michaela Vasinova Galiova,
Jitka Mikova, Lubomir Proke$, Héléne Tabouret,
Christophe Pécheyran, Viktor Kanicky): Analysis of
Antarctic Otoliths by Laser Ablation Inductively
Coupled Plasma Mass Spectrometry; 3. Vladislava
Mickova (Vladislava Mickova, Silvia Ruzickova,
Marianna Dorkova, Dagmar Remeteiova):
Temperature Influence on Electrothermal
Vaporization Process of Heavy Metals in Different
Matrices by Use of ETV-ICP-OES Method. Nejlepsi
studentské plakatové sd€leni prezentovala Adéla
Jenistova (Adéla Jenistova, Jaroslava Smolikova,
Martin  Flegel, Pavel Matéjka): Vibrational
Spectroscopic Study of Interactions Between Skin
and Peptides Based on the Argireline Structure.

Nejlepsi studentskou piednasku, vybranou rovnéz
hodnotici komisi, jsme vyslechli od Martina Sebesty
(Martin Sebesta, Martin Urik, Marek Kolengik, Peter
Mats, Gabriela KratoSova, Ivo Vavra, Andrej
Vojtko, Eva Majkova): Characterizing ZnO
Nanoparticles and their Interaction with Humic
Acids.

Stieda odpoledne byla ve znameni poznavaciho
vyletu. Navstéva biofarmy Vychodna byla spojena
s prohlidkou ,.komfortniho* ustajeni hovéziho skotu
a s ochutnavkou a nakupem vynikajicich liptovskych
syri, cesta do Liptovského Mikulase byla zamétena
na navstévu pozoruhodného Slovenského muzea
ochrany pftirody a speleologie. Muzeum zaujalo
ucastniky exkurze natolik, Ze jsme se vraceli do
hotelu s mirnym zpozdénim. Moderni a netradi¢ni
expozice byly velmi zajimavé, poucné a zabavné
a zasluhuji si pfi nekteré z dalSich cest za krasami
Slovenska dal§i navstévu. Zajimavé vSak bylo
i samotné méstecko Liptovsky Jan s jeho 13 kastely,
romansko-gotickym kostelem sv. Jana Kititele,
léCivymi  prameny a  pfirodnim termalnim

koupalistém. V teplé minerdlce jsme se koupali
i v hotelovém bazénu, coz byla piijemna relaxace

Konference zanechala ve vsSech ucastnicich skvélé
dojmy  zodborného programu 1  programu
spoleCenského. I pii typickém podzimnim pocasi se
podarilo uskutecnit turistické vylety, naptiklad do
Janské doliny. Organiza¢ni vybor konference odvedl
perfektni praci, obzvlastni podékovani patii zejména
Silvii Ruzickové, Dagmar Remeteiové a Peteru
Mattsovi. K finanénimu zabezpeceni konference
vyznamn¢ prispéli generalni sponzoii Pragolab
a Thermo Fisher Scientific, a diale Messer, Shimadzu,
Centralchem, Labicom, Spectro Aps, ChromSpec,
Analytika, Merck, Optik Instruments, Amedis,
Renishaw, Lambda Life a Specion. D¢kujeme za
podporu. Ugastnici konference se mohli seznamit
s laboratornimi novinkami v rdmci firemnich expozic
a pti prednaskach a konzultacich.



XXI. Slovensko-Ceska spektroskopicka konference
byla uspé$nym védeckym setkanim, které potvrdilo
oboustranny zajem slovenské a Ceské odborné
spektroskopické komunity o spole¢né akce. Mili

piatelé, zveme Vas na 16. Cesko-slovenskou
spektroskopickou konferenci, ktera se uskutecni
v roce 2018 v jarnich Luhacovicich.

Udéleni Medaile Jana Marka Marci

Udéleni Medaile Jana Marka Marci
doc. RNDr. Jané Kubové, PhD.

Prof. Ing. Eduard Plsko, DrSc.

Rodena presporacka Studovala po absolvovani
zékladnej Skoly a maturite na Strednej priemyselne;j
Skole chemickej v Bratislave analyticki chémiu na
Prirodovedeckej fakulte Univerzity Komenského. Po
uspesnom  absolvovani  vysokoSkolského Studia
nastipila vroku 1970 na Geologicky ustav
Prirodovedeckej fakulty UK, kde ako skolitelka
jednej doktorandky pdsobi dodnes.

Vedeckovyskumna c¢innost' doc. Kubovej bola zo
zaciatku orientovana najmi na rieSenie zakladnych
problémov spektrochemickej analyzy za pouzitia
budenia spektier elektrickym oblikom, dalej na
vypracovanie, overenie a aplikdciu  emisnych
spektrochemickych metdd na stanovenie stopovych
prvkov (napr. B, V, Be, prvkov vzacnych zemin a i.)
v prirodnych materidloch (horniny, mineraly, vody
ai).

Vroku 1972 ftspeSne obhdajila rigoréoznu pracu.
Vysledky v oblasti pouzitia atdmovej emisnej
spektrometrie s novym budiacim zdrojom — induk¢ne
viazanou plazmou pri analyze vzoriek zivotného
prostredia (napr. stanovenie ultrastopovych obsahov
prvkov vzicnych zemin v mineralnych vodach) sa
stali podkladom pre vypracovanie dizertacnej prace,
ktort pod vedenim prof. Plska obh4jila v roku 1986.
V roku 1992 ziskala od Slovenskej akadémie vied
vedecky kvalifikacny stupeni Ila (samostatny vedecky
pracovnik). V roku 2004 habilitovala v odbore
Analyticka chémia.

V minulosti bola vedicou Analytického oddelenia
a zéstupkynou riaditela Geologického ustavu (od
roku 2012 Ustavu laboratérneho  vyskumu
geomaterialov) Prirodovedeckej fakulty UK. Pod jej
vedenim a vdaka jej zahranicnym kontaktom sa
pracovisku v roku 2008 ako prvému z vysokych §kol
v ramci Slovenska podarilo ziskat hmotnostny
spektrometer s indukéne viazanou plazmou (ICP
MS).

V poslednej dobe sa venuje okrem problematiky

analytickej geochémie aj separacno-
prekoncentracnym postupom, frakcionacii hlinika
a tazkych kovov a stanoveniu jodu

v environmentalnych vzorkach. Bola spoluriesitel’kou
takmer 20 vyskumnych uloh a projektov a veducou
5 grantov VEGA a APVV. Absolvovala viacero
Studijnych pobytov na zahraniénych univerzitach
avedeckych tustavoch (Univerzita M. Luthera
v Halle-Wittenbergu, Univerzita v Ljubljane,
Nérodny chemicky ustav v Ljubljane), kde sa
zuCastiiovala na rieSeni spolo¢nych vedeckych
projektov.

Ma bohatt publika¢ntl ¢innost’ — vyslo jej viac ako
330 povodnych publikécii, ztoho vyse 50 clankov
v karentovanych c¢asopisoch s mnozstvom WOS
a Scopus citacii (viac ako 440) a desiatky
vyskumnych sprav. Je spoluautorkou 2 monografii.
DIhé roky bola c¢lenkou Atomic Spectrometry
Updates Editorial Board zahrani¢ného karentovaného
casopisu Journal of Analytical Atomic Spectrometry
(Royal Society of Chemistry, Velka Britdnia).

Nie menej vyznamna je ijej pedagogicka praca.
Studentom geologickych programov
a environmentalistiky prednasala analyticka
geochémiu, analytické metddy v geologii, metddy
laboratorneho  vyskumu prirodnych materialov,
moderné  analytické  metédy v hydrochémii,
spektroskopické analytické metody a techniky
Speciacnej analyzy a frakcionacie prvkov
v prirodnych  materidloch. Na Prirodovedecke;j
fakulte UK pdsobila ako spolugarantka, ¢lenka
odborovej komisie a Skolitel’ka v doktorandskom
programe Environmentalna geochémia.

Aktivne sa zapdjala aj do odbornej spolkovej
¢innosti. Bola dlhoro¢nou ¢lenkou Hlavného vyboru
Ceskoslovenskej spektroskopickej spolognosti pri
CSAV vPrahe - vedicou odbornej skupiny
nevodivych materidlov apo rozdeleni
Ceskoslovenska bola spoluzakladatel’kou Slovenskej
spektroskopickej spoloc¢nosti, kde posobila dlhé roky
v Hlavnom vybore a jeho Predsednictve vo funkcii



1. miestopredsedkyne a vedeckej tajomnicky. Je
predsedkynou Redakénej rady Spravodaja SSS.
Zastavala aj funkciu vedlcej posudzovatelky
Slovenskej narodnej akredita¢nej sluzby pre oblast’
akreditacie skisobnych laboratorii.

Podielala sa na organizovani viacerych domacich
odbornych podujati (Skoleni, kurzov, seminarov,
konferencii a pod.), kde aj aktivne vystupovala. Tu je
potrebné  vyzdvihnat  najmd  jej  UspesSné
organizovanie troch poslednych roc¢nikov
spektroskopickych  konferencii na  Slovensku
v pozicii predsedkyne Organizacného vyboru (XVIIL
Slovenskd spektroskopickd konferencia, Spisska
Nova Ves, 2006; XIX. Slovensko-Ceska
spektroskopicka  konferencia, ~Casta-Papiernicka,
2008; XX. Slovensko-Ceska  spektroskopicka
konferencia  spojena s prestiznym  European
Symposium on Atomic Spectrometry ESAS,
Tatranska Lomnica, 2012).

Okrem cien za prezentovanie vysledkov zréznych
konferencii je drzitel’kou viacerych oceneni (Cestné
uznanie za vyznamny prinos pre rozvoj laboratorii
v rezorte geologie, Statny geologicky tstav Dionyza
Stara Bratislava, 2003; Pamétny list pri prileZitosti
70. vyrocia Prirodovedeckej fakulty UK, 2010;
Cestné ¢&lenstvo v Spektroskopickej spolo¢nosti Jana
Marka Marci, 2010; Zlatd medaila Prirodovedeckej
fakulty UK, 2011; Cestné ¢lenstvo v Slovenskej
spektroskopickej spolo¢nosti, 2012).

Doc. RNDr. Jana Kubova, PhD. sa svojou bohatou
a vSestrannou ¢innostou v oblasti spektralnej analyzy
vyznamne zapisala do povedomia slovenskej a Ceske;j
odbornej komunity. Je uznavanou vedeckou
osobnostou  atdmovej spektroskopie doma
1 v zahrani¢i.

Projekt ¢eské terminologie

Projekt ceské terminologie pro hmotnostni
spektrometrii

Tiskové oznament
J. Havlis, M. Holc¢apek a M. Volny

Vroce 2011 se na 12. skole hmotnostni
spektrometrie skupinka tcastniki rozhodla zalozit
projekt, jenz by umoznil standardizaci Ceského
nazvoslovi v hmotnostni spektrometrii. Projekt byl
predstaven o rok pozdéji na téze akci a zacala se
formovat SirSi skupina, ktera se ho ujala (J. Havlis,
M. Hol&apek, J. Preisler, P. Spanél, M. Volny).

Hlavnim cilem bylo a je poskytnout vSude tam, kde
se o hmotnostni spektrometrii mluvi cesky, tj.
v uéebnicich a prednaskach, v odborné i popularné
nauCné literature, relevantni zazemi ve formé
zivotaschopného Ceského nazvoslovi metod, jevd,
pfistrojii a principti souvisejicich s hmotnostni
spektrometrii.

A nyni, vroce 2016, tento kolektiv pfipravil
a piedlozil projekt Ceska terminologie hmotnostni
spektrometrie odborné spektrometrické i jazykové
vefejnosti k dispozici zde: http://terminologie-

Zakladem projektu je preklad anglického originalu
Definitions of terms relating to mass spectrometry
(IUPAC Recommendations 2013) publikovaného
vroce 2013 (Murray a kol., Pure Appl Chem, 85
(2013) 1515).

Jde o otevieny, moderovany projekt encyklopedické
povahy (doplnény souhrnnym textem téhoz obsahu),
umoziujici  aktivni  budovani nazvoslovi ve
spolupraci s uzivateli. Po registraci na portalu se
uzivatelé mohou vyjadfovat k jiz existujicim vstuptim
a navrhovat vstupy nové. Redaktoti pak zodpovidaji
za zohlednéni uzivatelskych komentéaii a poznamek
(Gprava stavajicich ¢i tvorba novych hesel).

Doufame, Ze se do projektu zapojite a Ze bude
uzite¢ny i Vam,



SoutéZ o nejlepsi praci mladvch autora v oboru spektroskopie

SoutéZz o nejlepsi praci mladvch autori v oboru
spektroskopie, ro¢nik 2016

Tomas Matousek

V programu prosincové schlize Hlavniho vyboru
Spektroskopické spolecnosti JMM je tradicné
hlavnim bodem programu soutéZ o nejlepsi prace
mladych autorit v oboru spektroskopie. Na prace
prihlaSené v fijnu nejprve nechavame vypracovat
posudky odborniky z oboru, po jednom na diplomové
prace a po dvou na piispévky v kategorii
publikovanych praci a jejich soubord. Tyto posudky
jsou spolu s presentacemi soutézicich podkladem pro
hodnoceni Hlavnim vyborem a udéleni cen. Role
Cestného predsedy poroty leto$niho ro¢niku se ujal
profesor Vladimir Sklena¥.

Stejné€ jako v minulém rocniku se sesel vysoky pocet
kvalitnich piispévkl. V kategorii A jsme dostali osm
prihlasek diplomovych praci. Porotu i recenzenta
nejvice oslnila a prvni cenu si odnesla Mgr. Barbora
SvatoSova z Ustavu chemie Masarykovy univerzity.
Druhou cenou jsme ocenili praci Mgr. Michala
Rostulka, ktera vznikla v Laboratofi strukturni
biologie a bunééné signalizace Mikrobiologického
ustavu AV CR, v.v.i, a tfeti cenu ziskal Mgr.
Miloslav Surynek z Katedry chemické fyziky
a optiky Matematicko-fyzikalni fakulty Univerzity
Karlovy.

Jest¢ o jeden vic, tedy devét prispévkl, bylo
prihlaSeno v kategorii publikovanych praci. Jako
nejlepsi byla vyhodnocena a prvni cenou byla
odménéna prace RNDr. Lukase Nadvornika,
Ph.D., z Fyzikélniho tistavu AV CR, v.v.i. Druhou
cenu ziskal Mgr. Jan Vicha, Ph.D. z Centra
polymernich systéma Univerzity TomaSe Bati ve
Zlingé. Po tésnych vysledcich hlasovani se Hlavni
vybor rozhodl wudélit tieti cenu dokonce tfem
soutézicim: Mgr. Janu Novotnému, Ph.D. ze
Stredoevropského technologického institutu
(CEITEC) a Masarykovy Univerzity, Ing. Lucii
Habartové z Ustavu analytické chemie Vysoké skoly
chemicko-technologické v Praze a MSc. Michaelu
Grebenovi z Katedry chemické fyziky a optiky
Matematicko-fyzikalni fakulty Univerzity Karlovy.

Souhrny vS§ech ocenénych praci pfinas§ime nize.
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Blahoprani Mgr. Barbore Svatosové k prvni cené
v kategorii diplomovych pract

Analvza antarktickvch otoliti pomoci hmotnostni
spektrometrie

Barbora Svatosova, 1. cena v kategorii diplomovych
praci

Otolity neboli us$ni kameny, tvofené piredevSim
uhli¢itanem vapenatym, se nachazeji ve vnitinim
uchu vsech teleostnich ryb. Otolit roste po cely Zivot
jedince a uchovava informace z Zivotniho prostiedi,
ve kterém se ryba pohybovala. Tim je mozné
retrospektivné uréit migracni cesty, potravni fetézce
¢i rizné environmentalni udalosti.

Tato prace se zabyva analyzou unikatnich vzorkl
otolitll, které pochazeji z 33 jedinci zastupujicich pét
druhtt antarktickych ryb (Trematomus hansoni,
T. newnesi, T. bernacchi, Parachaenichthys charcoti
a Notothenia coriiceps). Vzorky byly ziskany v lednu
2014 béhem polarni expedice na ceské stanici J. G.
Mendela na ostrové Jamese Rosse u pobiezi
Antarktidy. Z kazdé ryby byly videalnim piipadé¢
odebrany 3 pary otolith  (sagitta, asteriscus
a lapillus), pticemz k analyze byly pouzity pouze
nejvetsi, tj. sagitalni otolity.

i R R TS

Obr. 1 Otolit TrNe06 s viditelnymi dennimi prirustky
a jadrem (nucleus)



K prvkové analyze antarktickych otolitd byla pouzita
hmotnostni  spektrometrie  indukéné  vazaného
plazmatu s vnasenim vzorku laserovou ablaci (LA-
ICP-MS). S hmotnostnimi  spektrometry s dvoji
fokusaci byly spojeny dva druhy lasert, jejichz
zasadni odliSnost spociva v rozdilné délce laserového
pulsu: femtosekundovy (fs) a nanosekundovy (ns).
Kratké (>1 ps) a ultrakratké (<1 ps) laserové pulzy se
lisi uz v zakladnich principech celého procesu
laserové ablace. Netermicky charakter fs ablace
minimalizuje frakcionaci spojenou se selektivnim
vypafovanim pfi interakci paprsku se vzorkem.
V piipadé ns ablace je takto vyvolanad frakcionace
vyrazngj$i. Pfi ultrakratkych pulzech je generovan
aerosol charakterizovany distribuci velikosti ¢astic
v oblasti jednotek az nizSich stovek nanometrt,
kdezto pfi  nanosekundovych  pulzech jsou
generovany také Castice v oblasti mikrometrovych
rozméru. Malé ¢astice (< 150 nm) se v ICP dokonale
odpafi a atomizuji, a proto material v plazmatu lépe
reprezentuje  stechiometrii  slozeni ablatovaného
vzorku nez v piipad¢ ns pulzd, kdy se vétsi Castice
v ICP odpaii pouze Ccastecné. Experimenty s fs
laserovym systémem byly provedeny ve Francii
v laboratofi Laboratoire de Chimie Analytique,
Bioinorganique et Environnement na pracovisti
Plateforme d'Analyse des Métaux Traces par
Ablation Laser univerzity v Pau (Université de Pau et
des Pays de 1" Adour).

Porovnani vysledkiT méfeni zobou laserovych
ablacnich systémll pfineslo zajimavé poznatky
z hlediska limith detekce a citlivosti, které jsou
klicové pro ultrastopovou analyzu. Pti
vyhodnocovani experimentalnich dat byla
zohlednéna rozdilna abla¢ni rychlost pfi ablaci
standardt a vzorkl. Vyuzitim fs laseru bylo dosazeno
vEetsi citlivosti a vyrazné nizSich limith detekce.

Distribuce jednotlivych prvkdi v otolitu  byly
vyjadieny pomoci pomérti obsahti, konkrétn¢ Sr/Ca,
Ba/Ca a Mn/Ca, které jsou vyznamnymi ukazateli
migracnich cest. Mimo prvky bézné se vyskytujici
v otolitech, tj. Mg, Ba, Sr, Mn, Cu, Fe a Zn, bylo
vyzvou stanovit obsahy téZkych kovu (Ag, Cr, Hg,
Cd, Pb), které by mohly indikovat znecisténi této
oblasti. Dosud bylo publikovano nékolik studii, které
se zabyvaji napiiklad akumulaci rtuti v mékkych
tkanich antarktickych ryb'?, avSak v otolitech se
podobny zavér prokazat nepodafilo. Obsahy teéchto
prvkd byly pod limitem detekce a to i s pouzitim fs
laseru.

Primérny obsah stroncia v otolitech z jednotlivych
druhii se pohyboval okolo hodnoty 2500 mg kg™'. Je
tedy patrné, Ze testované ryby Zily ve stalém Zivotnim
prostiedi bez radikalnich zmén. Dal§im zajimavym
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vysledkem je informace o obsahu barya, ktery se
pohyboval v fadech jednotek mg kg, coz naznaduje
slabou inkorporaci tohoto prvku do otolitd. Navzdory
nizkému obsahu barya vSak byly nalezeny
charakteristické piky Ba/Ca piedev§im v jadrech
otolitd u druhu Trematomus hansoni. 1 ptes vysokou
koncentraci hoi¢iku v moiské vodé 1826+21 mg1”,
v otolitech byl stanoven relativné nizky obsah Mg
(5£10-122+38 mg kg'). Stanoveni manganu ve
vzorcich bylo mozné pouze s vyuzitim fs laseru a to
pouze v fadech desetin az jednotek mg kg!. Vyrazny
narist manganu byl zaznamenan v oblasti jadra
un¢kolika jedinct rodu Trematomus bernacchi.
Detekce izotopil zinku, médi, zeleza a olova byla uz
velmi obtizna vzhledem k nizkym obsahiim téchto
prvku v otolitech.

Kromé¢ elementarniho slozeni byly stanoveny
i izotopové poméry stroncia *’Sr/*Sr pomoci fs-LA-
MC-ICP-MS. Pomér izotopl stroncia je alternativou
k poméru Sr/Ca, jelikoz piimo odrdzi Sr pomér
v okolni vodé, ktery zavisi na geologickém slozeni
povodi feky®, popt. motského dna. Tato analyza

““““““ hypotézu stabilniho Zivotniho
prostiedi a nepotvrdila ani vyraznéjsi migraci
testovanych jedinci. Pro detailni znazornéni

distribuce jednotlivych prvkl v téchto vzacnych
vzorcich bylo provedeno mapovani celych otoliti.

Obr. 2 Fotografie otolitu TrHa33 (a), distribuce **Sr
(b), **Ba (c) a Mn (d)

Analyza otolith antarktickych ryb pfinas§i nové
ajedinecné poznatky o dosud relativné malo
znamych druzich ryb, o jejich chovéni a ptedevSim
o prostiedi, v némz ziji. Tato prace je tedy dilezitym
¢lankem v oblasti informaci o antarktické faung.
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Gratulace Mgr. Michalu Rosulkovi ke druhé cené
v kategorii diplomovych praci

Studium vlivu kofaktoru na strukturu proteinu
pomoci hmotnostni spektrometrie

Michal Rosuilek, 2. cena v kategorii diplomovych
praci

Funkce proteinli v organismech je tizce spojena nejen
s jejich terciarni strukturou, ale velmi Casto souvisi
taktéz sjejich kvartérnim uspofadanim. Proteiny
rodiny WrbA (Tryptophan repressor binding protein
A), vyskytujici se v riiznych druzich organismil, maji
fyziologickou roli v obrané¢ bunck pred oxidativnim
stresem. Oxidoreduktasova aktivita téchto proteint je
z4&visla na pfitomnosti flavinovych kofaktort, kterym
je vptipad¢ studovaného proteinu WrbA z E. coli
ze protein WrbA se v roztocich udrzuje ve formé
dimerd a tetramerti, které jsou ve vzajemné
rovnovaze.! Trojrozmérné tetramerové struktury
proteinu WrbA byly vyfeSeny pomoci rentgenové
krystalografie jak pro formu bez kofaktoru, tak
s kofaktorem v jeho vazebnych mistech. Ukazalo se,
ze vzavislosti na pfitomnosti kofaktoru se
v asymetrickych jednotkach krystalu nachazi vzdy
odligné usporadany proteinovy dimer. * Cilem této
prace bylo popsat vliv vazby FMN na terciarni
a kvartérni strukturu proteinu a dale urCit, ktery
z dvou moznych dimerdi se ve vodnych roztocich
nachazi.

Nejprve bylo nutné stanovit experimentalni
podminky, pfi nichz je mozné dimer proteinu WrbA
v roztoku pozorovat. Podminky ptitomnosti volného
dimeru proteinu byly stanoveny RNDr. Ondiejem
Vankem, Ph.D. pomoci analytické ultracentrifugy
metodou sedimentaéni rychlosti. (Obr. ¢. 1).
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Obr.1 Sedimentracni koeficient proteinu WrbA pri
ruznych koncentracich a teplotach urceny pomoci
analytické ultracentrifugace.

Dimer proteinu WrbA byl pozorovan pouze pii
mikromolarni koncentraci a za snizené teploty, tedy
v podminkach, pfi kterych nelze uspésné aplikovat
standardni metody studia trojrozmérné struktury
protein,  jakymi  jsou @ NMR, rentgenova
krystalografie nebo kryoelektronova mikroskopie.
Z tohoto dtivodu byly ke studiu dynamiky proteinu
WrbA v roztoku vyuzity strukturné biologické
metody chemického sitovani a vodik-deuteriové
(H-D) vymeény s naslednou hmotnostné
spektrometrickou analyzou vzniklych produkti.

V ptipadé¢ vodik-deuteriové vymeény, sledované na
amidickych vodicich proteinové patere, byl protein
vystaven nadbytku deuterovaného rozpoustédla.
Z takovéto reak¢ni smési byly v piesné stanovenych
intervalech odebirdny alikvoty, v nichz byla H-D
vyména vyrazn¢ zpomalena jejich okyselenim
a okamzitym zamrazenim. Pomoci hmotnostniho
spektrometru s iontové cyklotronovou celou
s Fourierovou transformaci (FT-ICR) byly nasledné
ve vysokém rozliSeni analyzovany peptidy, u nichz
byla sledovana procentualni zména deuterace v Case.
H-D  vyména  poskytla obecné  informace
o pfistupnosti solventu k jednotlivym peptidim,
pricemz nejvyssi zmény deuterace byly zaznamenany
zejména v mistech interakce dvou monomernich
jednotek proteinu. Takto bylo ureno dimerizac¢ni
rozhrani proteinu WrbA v roztoku a dale byl touto
metodou odhalen také vyrazny stabiliza¢ni efekt
FMN na tetramerni usporadani proteinu.

Chemické sitovani umoziluje ziskat informace
o vzdalenostech jednotlivych aminokyselin proteinu
v trojrozmérném  prostoru.  Chemické  Cinidlo
zprosttedkovava  kovalentni  spojeni  vhodné
orientovanych  funk¢énich  skupin  aminokyselin
apodle délky spojovactho raménka lze urcit
maximalni vzdalenost zesiténych aminokyselin.
Chemickym sitovanim bylo potvrzeno dimeriza¢ni
rozhrani, a tim i mechanismus skladani tetramerniho
komplexu proteinu. Soucasné¢ byla pomoci
chemického sitovani odhalena vysoka flexibilita
smycek v perifernich oblastech proteinu, a to i ve



stabilni tetramerni struktufe

kofaktorem.

S navazanym

rozhrani

tetramerizacni
proteinu WrbA urcend H-D vyménou a chemickym
sitovanim.

Obr.2 Dimerizacni a

Kombinaci analytické ultracentrifugace a dvou
strukturné  biologickych  technik  vyuzivajicich
hmotnostni spektrometrii byla popsdna dynamika
proteinu WrbA ve vodnych roztocich. Konkrétng
bylo wurceno jeho dimeriza¢ni a tetramerizacni
rozhrani (Obr. €. 2), dale byly nalezeny jeho vysoce
flexibilni oblasti a byl také popsan stabiliza¢ni efekt
kofaktoru na jeho tetramerni uspotadani.
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Mgr. Miloslav Surynek obdrzel treti cenu v kategorii
diplomovych pracit
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Opticka spektroskopie magneticky usporadanych
materiald

Miloslav Surynek, 3. cena v kategorii diplomovych
pract

Spintronika je dynamicky rozvijejici se obor
elektroniky, jenz pro  pfenos, zpracovani
a uchovavani informace nepouzivd pouze naboje
elektronu, ale také jeho spin. Vyuziti spintronické
technologie by mohlo vést k mnohem rychlej$im
a energeticky mnohem vice efektivnim soucastkam.
Materialy vhodné ke konstrukci takovychto
spintronickych soucastek avSak musi byt schopny
uchovavat spinové usporadani dostatecné dlouhou
dobu. Kromé¢ toho musi byt tyto materidly schopny
napfi¢ soucastkou soucasné rychle a daleko prenaset
spin elektronu.

V neddvné minulosti bylo na naSem oddéleni
zjisténo, Ze na rozhrani GaAs a GaAlAs vznika
dvoudimenzionadlni  elektronovy  plyn,  ktery
kombinuje obé vySe zminéné vlastnosti, tedy
souCasn¢ velkou pohyblivost elektroni a velice
dlouhé doby spinové koherence '. Cilem této
diplomové prace bylo vymyslet a realizovat
experimenty, které by nam umoznily pomoci ¢asove
rozliSené laserové spektroskopie ziskat dalsi
informace o tomto velice zajimavém modelovém
systému.

Z mnoha provedenych experimentl je vhodné zminit
napiiklad méfeni pomoci metody excitace
a sondovani modifikované o vydé€lovac¢ optickych
pulzti. Diky ne zcela idealné fungujicimu vydélovaci
bylo mozno vytvofit sled laserovych pulzl, z nichz
kazdy druhy je podstatné slabsi. Tohoto bylo
unikatnim  zpGsobem  vyuzito pro  metodu
Rezonan¢niho spinového zesileni “, pomoci niz se
nam podafilo od sebe jednoznacné oddélit signaly
souvisejici s elektronovym plynem vytvoirenym
v ruznych ¢asech.

2

Pomoci této nami vyvinuté experimentalni metody se
ukazalo, ze vlivem nové dopadajiciho laserového
pulzu dochazi k wvelice rychlé ztrat¢ spinové
polarizace elektronového plynu foto-injektovaného
predchazejicim pulzem (Obr. 1). Konzistentn¢ s timto
zjiSténim  jsme zmeéfeni nuklearni  spinové
polarizace * prokazali pokles tginnosti injekce
celkové spinové polarizace do studovaného
elektronového systému vlivem excitace silnymi
excitacnimi pulzy. Z téchto méfeni je v soucasné
dobé pripravovana publikace, ukteré je v blizké
budoucnosti planovano zasldni do ¢asopisu Physical
Review B.*
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Obr.1: a) Vyvoj amplitudy prispévku oscilaci od
predchoziho Apgpegins @ hlavniho  Agygent pulzu
vzavislosti na zpozdeni. b) Detail zavislosti
amplitudy  Aparezizg  0d  parazitniho pulzu na
zpozdeni.

Experimentalni metoda vyvinutd vramci této
diplomové prace umoziujici od sebe jednoznacné
oddélit piispévky spinové polarizace injektované
v ruznych Casech je pfitom aplikovatelna i na jiné
materidlové systémy a mutze tak pomoci pochopit
slozité d€je zkoumané v oboru spintroniky.
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Prvni cena v kategorii publikovanych praci patri
RNDr. Lukasi Nadvornikovi, Ph.D.

Daleko-dosahovy a rychly spinovy transport na
polovodi¢ovém rozhrani GaAs/AlGaAs

Lukas Nadvornik, 1. cena v kategorii publikovanych
pract

Spinové  polarizovany  elektricky  proud je
nejzakladnéjsim konceptem moderni spintroniky. Na
rozdil od spinového transportu mezi
feromagnetickymi vrstvami (napiiklad GMR senzory
v pevnych discich), ktery probiha typicky pftes
vzdalenosti v fadu nanometrd, v Ilateralnich
spintronickych soucastkach, jako jsou spinové
transistory nebo spinové ventily, musi byt zarucen
spinovy transport na vzdalenost o tfi Ffady vyssi
(>1um)'. Pro efektivni funkcionalitu téchto
soucastek jsou, vzhledem k uvedenym rozmértim,
kliCovymi parametry spinova transportni délka (doba
Zivota spinové polarizace a transportni koeficienty)
arychlost transportu (pohyblivost nositelt spinu).
Nicméné dosazeni nadstandardné ptiznivych hodnot
u obou téchto wveli¢in je stile vyznamna
experimentalni vyzva — materidly s vysokou
pohyblivosti nosi¢ii jsou typické svou velmi efektivni
spinovou relaxaci, a tedy 1 velmi kratkym
prostorovym  dosahem  spinového  transportu,
a naopak 2.

Nase studie * vyuZiva unikéatni prostorové a ¢asové
rozliSenou spektroskopickou metodu (Obr. 1la)*
a demonstruje novy zpusob, jakym lze v modelovém
materialu typu GaAs/AlGaAs potlacit nezavisle
spinovou relaxaci bez omezeni jejich elektrické
pohyblivosti pomoci elektrické separace fotonosict.
Fyzikalni mechanismus je zaloZen na zabudovaném
elektrickém poli, které vznikéd jako dasledek fixace
Fermiho meze pobliz wvalenéniho pasu vlivem
zbytkovych objemovych a povrchovych stavi
v materidlech na bazi GaAs’. Foto-excitované
elektrony a diry jsou v tomto -elektrickém poli
prostorov¢ separovany, ¢imz je zmensen jejich



prostorovy prekryv a potlacena rekombinace. Tento
mechanismus je tedy vnitini vlastnosti nedopovanych
jednoduchych GAs/AlGaAs rozhrani a struktura
nevyzaduje zadné dalsi zasahy. Pozorovany transport
spinu elektronti pres vzdalenost vétsi nez 10 pm na
casové Skale jednotek nanosekund (Obr. 1b,c¢) v takto
mimotfadné jednoduchém polovodiCovém systému
bez nutnosti pouziti elektrickych hradel nebo
optimalizace dopovani je centralnim zavérem studie.

objective
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Obr. 1 (a) Schématické zndazornéni techniky excitace
(pump) a sondovani (probe). Casové rozliseni je
dosahovano zpozdenim 120 fs dlouhych pulzit obou
svazkii o cas At, prostorové rozliSeni (separace
svazkii na povrchu vzorku o Ax) zajistuje objektiv
s vysokym zvetSenim a piezo-naklapéci zrcadlo
vjednom ze svazki. (b) Ukazky casovych dynamik
spinové  polarizace  foto-excitovanych  elektronii
v zavislosti na Ax. Narist signdlu v ¢ase pro Ax # 0 je
indikatorem nelokalniho experimentu. (c¢) Zavislost
amplitudy spinové polarizace na Ax pro nekolik At
Sedd  oblast  predstavuje  prostorovou  Siiku
excitacniho svazku na povrchu vzorku.
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Daleko-dosahovy a rychly spinovy transport byl nami
pozorovan v celé tadé nedopovanych rozhrani.
Studovany jev je zna¢né€ robustni vi¢i zménam
parametrii struktury ¢i okrajovym podminkdm, coz
predjima jeho vyskyt i ve strukturach na bazi jinych
materiald a jeho aplikacni potencial. Zavéry studie
a parametry spinového transportu byly nezavisle
potvrzeny n¢kolika  dalSimi  experimentalnimi
technikami, naptiklad pouzitim THz spektroskopie.

Reportovany objev pfinasi nejen novou perspektivu
pro koncepty logickych spintronickych soucastek, ale
také vybizi k revizi nékterych piredeslych praci,
jelikoz tento nestandardni rezim byl objeven
i v komplexnich strukturach, vyuzivané pro realizaci
dopovanych 2D kvantovych jam, v nichZ se obdobné
jevy do této doby interpretovaly v jiném fyzikalnim
kontextu.
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Vysvétleni pivodu abnormalnich 'H, *C a *Si
NMR chemickych posunii ve slou¢eninach TI'
a Pb"!

Jan Vicha, 2. cena v kategorii publikovanych pracit

Chemie thalia a olova je ovlivnéna pfitomnosti tzv.
inertniho elektronového paru 6s’, coz umoZiuje
existenci stabilnich sloudenin jednomocného TI!
a dvojmocného Pb" s velmi zajimavymi aplikacemi
v chemii. Ackoliv se jednd o diamagnetické
sloudeniny, jsou signaly lehkych atomd (*C, #Si)
pfimo navadzanych na tézkém prvku ve spektrech
Nuklearni Magnetické Rezonance (NMR) bud
abnormalné odstinény (>300 ppm pro “C
v komplexech Pb"), a nebo zcela chybi (nékteré
slou¢eniny TI'). Pfi¢inu tohoto jevu se vSak nedafilo
cela desetileti uspokojivé vysvétlit. Az v nasi
neddvné praci' se nam spomoci nejnovéjsich
pristupt teoretické chemie podafilo dokézat, ze
hlavni pfi¢inou abnormdlnich signald LA jsou
extrémni relativistické efekty, jmenovité tzv. spin-
orbitalni chemicky posun (dso) indukovany tézkym
atomem, tzv. Heavy Atom-Light Atom efekt).
Zatimco ve studovanych slou¢eninach Pb" dosahuje
dso("*C) az 150 ppm, ve slou¢eninach TI' je to uz vice
nez 200 ppm. Pfimym dasledkem zna¢ného dso jsou
pak - u diamagnetickych latek vysoce neobvyklé -
BC NMR chemické posuny aromatickych uhliki
dosahujici az 400 ppm. Signaly téchto atomtll se tak
mohou u nékterych TI' sloudenin nachizet mimo
métfeny rozsah, coz vysvétluje jejich absenci ve
spektrech. Jesté nekolikanasobné vétsi dso pak bylo
nalezeno pro signaly *Si v existujicich latkach
s vazbou Si-Pb" (az 360 ppm) a piedpovézeno pro
slou¢eniny s vazbou Si-TI' (az 1000 ppm).

Hlavni pficinou extrémnich hodnot dso jsou velmi
efektivni magnetické interakce mezi okupovanymi
a volnymi orbitaly, coz je umozn€no i) geometrii
molekuly (vazby zalozené na 6p orbitalech sviraji
uhel 90°/180°), ii)) HOMO a LUMO tvofenymi
prevazné 6p orbitaly, iii) malym rozdilem energii
mezi HOMO a LUMO. Tato unikatni kombinace
faktort je nepfimym disledkem relativistické
stabilizace 6s” orbitalu a tedy pfitomnosti inertniho
elektronového paru. V takovémto rozsahu ji tedy lze
najit pouze u sloucenin TI' a Pb" (a v mensi mite
u Bi"), zatimco napf. u analogickych Sn" komplexti
jsou tyto efekty uz fadoveé mensi.

Na rozdil od ligandd zalozenych na uhliku, je 'H
NMR spektroskopie prakticky jedinou volbou pro
identifikaci hydridi tézkych kovl. Zatimco hydridy
Sn" a Ge" jsou znamymi Kkatalyzatory fady
unikatnich reakci, hydridy Pb" se dosud popsat
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nepodafilo a jejich potencial tak ztstava velkou
neznamou. Navazujici prace se proto soustiedi na
moznosti detekce pomoci jejich 'H signalu.” Zatimco
nejvyssi dosud zndmé chemické 'H posuny hydrida
t&zkych kovii dosahuji maximalng 25 ppm, v Pb"
slouceninach lze ocekavat az 90 ppm, opét diky
bezprecedentnimu relativistickému posunu.

14 NMR o
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Obr. 1: Schématické zndzornéni 'H NMR chemickych
posunit znamych hydridi prvkii 6. periody (modra)
a predpovézenych hydridii Pb" (Gervena).

S ohledem na relativné uzky rozsah bé&znych 'H
NMR méteni 0-20 ppm tak neni prekvapivé, Ze se
pfes mnohaletou snahu doposud nepodatilo hydridy
olova detekovat, ackoliv byla jejich pfitomnost
v reak¢ni smesi pokladana za vysoce
pravdépodobnou. V soucasné dob¢ pracujeme na
experimentalnim potvrzeni nasich predpovédi.
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v kategorii publikovanych praci, pri predndsce



Interpretace paramagnetickvech NMR spekter
potencialnich Ru(III) metaloléCiv: synergie mezi
experimentem a relativistickymi DFT vvypodéty

Jan Novotny, 3. cena v kategorii publikovanych pract

Tato prace se zabyvd novymi derivaty
paramagnetickych komplexti Ru(Ill) pomoci NMR
spektroskopie a pokro€ilych vypocetnich pfistupl
zalozenych na teorii funkcionalu hustoty (DFT).
Analogické molekuly jsou v soucasnosti intenzivné
studovany  vzhledem k jejich  potencialnim
antimetastatickym G¢inkim.! Cilem price bylo
pritadit a vysvétlit naméfené hodnoty pNMR
chemickych posunl pomoci analyzy spinové hustoty,
popsat efekt substituentu, solvatace a parametrt DFT
vypodtiL.?

Nasyntetizované komplexy o obecné struktute [trans-
RuCly-(DMSO)-(4-R-pyridin)]” (R=H, CN, Me, CF3,
COOH, Phe) byly podrobeny méieni teplotné
zavislych 'H, C NMR spekter za tcelem uréeni
hodnot paramagnetického a orbitalniho pfispévku
k celkovému NMR chemickému posunu. V piipade
paramagnetickych sloucenin jsou experimentalni
moznosti NMR spektroskopie kvuli rychlé relaxaci
jaderného spinu vlivem neparového elektronu znacné
omezené. Jednoznacné pfifazeni rezonanci je proto
zalozeno na porovnani ziskanych hodnot orbitalniho
posunu s udaji naméfenymi pro diamagenticky
analog na bazi Rh(IIl) a pfedevSim s vypoctenymi
hodnotami pomoci nakalibrované DFT metodiky.

Teoretickd ¢ast této prace zahrnovala kontrolu
geometrickych parametriit vzhledem ke strukturam
pochazejicim z difrakéni analyzy, vyhodnoceni vlivu
pritomnosti protiontu, implicitniho modelu solventu
iroli relativistickych efekti vcetné spin-orbitalni
interakce. VétSina vypoctl byla provadéna na dvou
komponentni urovni. Diky spolupraci s autory
kvantové chemického programu ReSpect byly
vybrané systémy studovany i na plné relativistické
urovni, nové implementované analytické néstroje
umoznily identifikovat molekulové orbitaly klicové
pro propagaci spinové hustoty z rutheniového centra
na atomy pyridinového ligandu.

Publikovana prace demonstruje, jak Ize analyzu
elektronové struktury pomoci soucasnych metod
teoretické chemie vyuzit  k  interpretaci
experimentalnich pNMR dat. Pouzity vypocetni
protokol poskytl velmi dobrou shodu s naméfenymi
daty s vyjimkou signalu atomu H2. V ptipadé tohoto
jddra v bezprostfedni blizkosti paramagnetického
centra se projevily pouzité aproximace teoretického
modelu. Bezchybné pfitazeni NMR rezonanci
predstavuje stézejni predpoklad pro uspe€sné vyuziti
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NMR  spektroskopie  pfi  studiu interakce
potencialnich rutheniovych metaloléciv s molekulami
nosi¢l i pro jejich charakterizaci ptredchazejici
pfipadnému biologickému testovani.

C3m

poc_pB ‘

100 90 80 70

Obr.1 Vyrez teploté zavislich 3C NMR spekter
4-kyanopyridinového derivatu. Signal atomu C4
vykazuje vetsi paramagneticky posun nez atom C3,
coz koresponduje s vypoctenou distribuci spinové

hustoty.
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Také Ing. Lucie Habartova obdrzela treti cenu
v kategorii publikovanych praci



Chiropticka spektroskopie v analvze realnvch
klinickych vzorku

Lucie Habartova, 3. cena v kategorii publikovanych
pract

Metody chiroptické spektroskopie jsou citlivé na
trojrozmérnou strukturu chiralnich molekul a jsou
tudiz schopny identifikovat i1 jejich velmi malé
konformacni zmeény. Této vlastnosti je hojne
vyuzivano piedevSim v oblastech strukturni analyzy
malych molekul, av§ak doposud neexistovala zadna
studie, ktera by se zabyvala systematickym vyuzitim
chiroptické spektroskopie v analyze komplexnich
biologickych vzorkli obsahujicich slozit¢é smési
chiralnich molekul, jakymi je naptiklad lidska krevni
plazma.

Nejen nizké koncentrace tradicné sledovanych
diagnosticky vyznamnych molekul, ale i obsah
vysoce fluoreskujicich molekul jsou limitujicimi
faktory pro spektroskopickou analyzu krevni plazmy.
Predev§im pii vyuziti Ramanovy spektroskopie
a Ramanovy optické aktivity (ROA) je pozorovano
natolik intenzivni fluorescen¢ni pozadi, které¢ zcela ¢i
z Vvetsi Casti prekryvad pozadovany signal a tim
analyzu zna¢n€ limituje, az znemoziuje. Pro
potlaceni tohoto neptiznivého jevu byl v nasi
laboratofi vyvinut postup pfipravy a analyzy vzorki
krevni plazmy sestavajici z filtrace vzorku
membranou, piidavku  zhdSedla  fluorescence,
pusobeni laserového zafeni a nasledné matematické
Gipravy zbytkové distorze spektralniho pozadi.' Tato
metodologie umoznila prvni Uspé$né pozorovani
projevi optické aktivity lidské krevni plazmy pomoci
chiroptické spektroskopie.

Vyvinuty postup byl nasledné¢ vyuzit k analyze
krevni  plazmy pacientd trpicich  diabetem’
a karcinomem pankreatu (slinivky bfigni)® s cilem
identifikovat specifickou spektralni odezvu téchto
zavaznych onemocnéni a zachytit potencialni
strukturni  odliSnosti  krevni plazmy pacientl
a zdravych kontrolnich jedincti na molekularni Grovni
(obr. 1). Pro ziskani podrobné&;jsi strukturni informace
byly vyuzité chiroptické metody (ROA a elektronovy
cirkuldarni  dichroismus) doplnény o analyzy
konvenéni Ramanovou a infraCervenou
spektroskopii. Ve vSech vyslednych spektrech byly
identifikovany pasy charakteristické pro slozky
krevni plazmy, a to proteiny, lipidy ¢i sacharidy
apod. Zaroven byly pozorovany zmény v intenzitach
a prub¢hu nekterych spektralnich pasi, coz s nejvetsi
pravdépodobnosti souvisi s molekularnimi projevy
vyse zminénych chorob. Nasledna statisticka analyza
spektralnich dat poskytla rozliSeni skupin pacientl
zdravych kontrolnich jedincii s vysokou spravnosti
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vzhledem ke klinické diagnéze studovanych jedinct
(diabetes 95 %; karcinom pankreatu 88 %; po kiizové
validaci statistického modelu).
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Obr. 1 Primérna spektra Ramanovy optické aktivity
krevni plazmy (nahoie) a vysledek statistického
zpracovani spektralnich dat (dole) pro pacienty
s karcinomem pankreatu (Cervenda) a zdravé kontrolni
Jjedince (modra)

Protoze v soucasné dobé neexistuje dostatecné
selektivni a specifickd metoda pro diagnostiku
odhaleni diabetu, jevi se chiropticka spektroskopie
jako vhodny néstroj pro sledovani specifickych zmén
predevsim ve struktuie plazmatickych biomolekul, ke
kterym vlivem onemocnéni dochdzi. V nékterych
piipadech se podafilo prokdzat pfitomnost
onemocnéni spektralnimi metodami dfive nez
zavedenymi diagnostickymi postupy. Na zakladé
vysledkii dosazenych v pilotnich studiich je tedy
mozno usuzovat, ze chiroptickd spektroskopie ma
potencial stat se podpirnym a doplitkovym nastrojem
pro diagnostiku nékterych zavaznych onemocnéni.
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Blahoprani MSc. Michaelu Grebenovi ke treti cene
v kategorii publikovanych praci

Advanced optical spectroscopy of semiconductor
nanostructures.

Michael Greben, 3. cena v kategorii publikovanych
praci

Due to its unique properties, the semiconductor
nanomaterials already found some applications in
sensing devices, bio-medical sciences, and various
industries (including electronics, optoelectronics,
chemical technology, textile industry, etc.). The most
attractive feature of nanostructures is the possibility
of tuning their electronic (and consequently optical
and other) properties by changing their size and
shape — so called quantum confinement effect.
Though recent spectroscopic studies provided good
qualitative understanding of the optical properties of
nanomaterials, precious quantitative characterization
is often missing. In case of photon-excited
nanostructures (useable as detectors, absorbers in
solar cells, or LEDs etc.), a crucial optical properties
are the ability to efficiently absorb light (most often
described by the absorption cross-section (ACS) of
a nanoobject) or emit light (could be characterized by
photoluminescence  quantum yield (PL QY)).
Therefore, we have developed and improved two
special optical spectroscopy methods for advanced
characterization of semiconductor nanomaterials.
Namely (i) absolutely calibrated PL QY
measurements under variable excitation photon
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energies' and (ii) ACS measurements via the power-
dependent PL-kinetics.’

The first part of work is devoted to PL QY study that
we have done on both (a)liquid (colloidal
PbS quantum dots (QDs) in toluene)' and (b) solid
(Si NC/SiO, multilayers)® samples. All experiments
were done with a home-made spectroscope coupled
to an integrating sphere (IS) that was absolutely
calibrated with a method we have proposed and
tested*. Our purpose was to study PL QY dependence
on the excitation photon energies, concentration
(inter-nanocrystals (NC) distance), QD size (a),
conditions of storage (a) and temperature (b). Using
alarge set of LEDs for PL excitation we
demonstrated that PL QY of semiconductor QDs is
a function of excitation wavelength and pointed out
the importance of PL QY detection over a broad
excitation spectral range instead of just one or a few
excitation wavelengths. The abnormal concentration
dependence of PL QY (a) was registered for very
small concentrations of colloidal QDs that gave us an
idea that surface modifications of QDs caused by
ligand desorption and oxidation are responsible for it.
In case of solid samples it’s more convenient to talk
about inter-NC  distance rather than NC
concentration. We detected doubling of the PL QY
value at room temperature by varying the thickness
of vertical barrier layers from 1 to 2 nm or larger.
The temperature evolution of PL QY helped us to
suggest that the PL QY changes are due to
a thermally activated transport of excitation into non-
radiative centers in dark NCs or in the matrix.

The second part of work is dedicated to ACS study’
of nanostructures. After detailed analysis of the PL-
modulation technique we propose an improved
experimental procedure which enables simpler
implementation of this method to determine ACS of
various (nano)materials in both solid and liquid
states. The direct comparison of ACS values obtained
by the PL technique and independent absorption
method gave us consistent results for Si NCs (Fig.1).

Thus, capabilities of our techniques were
demonstrated by studying different semiconductor
nanostructures that could have great practical
significance in their optical characterization. One of
the advantage is that once ACS have been quantified
using introduced technique, it enables us to establish
ensemble QD concentrations that is crucial to
subsequent device applications. The obtained
quantitative parameters could be used in theoretical
modelling of light interaction with matter,
comparative analysis of materials or device
fabrication processes.
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Fig.1 ACS of Si NC/SiO; multilayers®
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