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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 dekujeme za Vase
prispevky a upozornéni na zajimavé akce u nds
i v zahranici.

103. schuize hlavniho vyboru Spole¢nosti

Viktor Kanicky

Dne 30. listopadu 2017 se konala 103. schlize
hlavniho vyboru nas$i Spolecnosti. Uskutecnila se

Masarykovy univerzity na ulici Kotlafskd. Program
schiize zahrnoval zpravu o hospodateni za 1. az 3.
ctvrtleti 2017 a o probéhlych odbornych akceich.

Nejdilezitéjsim bodem programu brnénského setkani
byla Soutéz mladych spektroskopiki. Do soutéze
bylo piihlaseno 10 praci v kategorii A a 10 praci
v kategorii B. Pribéhu soutéze a vysledkim je
vénovan samostatny prispévek v Bulletinu.



SoutéZ o nejlepsSi praci mladvch autoru v oboru
spektroskopie, ro¢nik 2017

Tomas Matousek

Prosincova schlize Hlavniho vyboru Spektroskopické
spoleCnosti s nejdilezitéjSim bodem programu,
kazdorocnimi prezentacemi praci piihlaSenych do
Soutéze o nejlepsi prace mladych autorti v oboru
spektroskopie, se  uskute¢nila uz  podruhé
v prostorach Pfirodovédecké fakulty Masarykovy
Univerzity v Bmé. Tentokrat se prezentace
odehravaly ve velmi péknych prostorach nové
zrekonstruovaného puidniho salu na jejim dékanatu na
Kotlarske.

V poslednich letech nam setrvale roste pocet
prihlasenych praci. Letos jsme dostali v kategorii
A- diplomové prace rekordnich 10 pftihlasek
a v kategorii B- publikované prace a jejich soubory
také 10 prihlasek, i kdyz presentovano jich bylo
nakonec pouze 7. Potéitelné je, Zze v obou
kategoriich byly pfihlaSené prace velmi dobré
urovneé.

V obou kategoriich jsou prace hodnoceny na zaklade
presentace ptred Hlavnim vyborem spole¢nosti. Na
pomoc mame posudky vypracované odborniky
zuzkého oboru soutézni prace, po jednom na
diplomové prace a po dvou na prispévky v kategorii
B, které byly letos opét k dispozici spolu se souhrny
praci ve sborniku k souté¢zi. Role ¢estného predsedy
poroty letosniho ro¢niku se ujal pan docent Ivan
Novotny.

Mezi diplomovymi pracemi jsme vybrali jako
nejlepsi praci Mgr. Lenky Kubickové z Laboratore
Mossbauerovy spektroskopie Matematicko-fyzikalni
fakulty =~ Univerzity = Karlovy  charakterizujici
nanocastice oxidi Zeleza aplikovatelné jako
kontrastni latky pii zobrazovani magnetickou
rezonanci. Druhé ceny byly udéleny hned dve,
Mgr. Adamu PrusSkovi za prici obhajenou na
Ustavu chemie Pfirodovédecké fakulty Masarykovy
Univerzity a vénovanou piipravé vzorkd pro
zobrazovani pomoci MALDI MS a Mgr. Pavlu
Michalovi z Katedry optiky Pfirodovédecké fakulty
Univerzity Palackého v Olomouci za praci uzivajici
Ramanovy optické aktivity. Na stejné technice byla
zalozena i diplomova prace Ing. Patrika Fagana
z Ustavu analytické chemie Vysoké $koly chemicko-
technologické v Praze, ktera ziskala treti cenu.

V kategorii publikovanych praci a jejich soubort
byly letos presentovany skvélé prispévky. Prvni cena
byla udélena RNDr. Martinu Kozakovi, Ph.D.
z Katedry chemické fyziky a optiky Matematicko-

fyzikalni fakulty Univerzity Karlovy za excelentni
soubor praci studujici experimentalné i teoreticky
interakce elektronovych svazkll
s elektromagnetickym  polem femtosekundovych
optickych impulzd. 1 dal$i soubor praci byl
vynikajici, druhou cenu ziskal Ing. Erik Andris
z Katedry organické chemie Pfirodovédecké fakulty
Univerzity Karlovy se souborem dvou praci
vyuzivajicich kryogenni vibra¢ni spektroskopii ke
studiu hypervalentnich sloucenin Zeleza. O dvé tieti
ceny se pak podélili Jan Voraé, Ph.D. z Ustavu
fyzikalni  elektroniky  Pfirodoveédecké  fakulty
Masarykovy Univerzity za prace popisujici software
ke zpracovani molekularnich spekter
a RNDr. Stanislav Musil, Ph.D. z Ustavu analytické
chemie AV CR za rozsahly soubor praci rozvijejici
generovani te€kavych specii ptechodnych kovil pro
analytickou atomovou spektrometrii.

Zavérem bych rad poblahopial ocenénym
a podekoval i ostatnim soutéZicim, na které se uz
ceny nedostaly, za prezentaci vybornych praci. Pevné
doufam, Ze se miizeme t&Sit na podobné skvélé prace
mladych spektroskopikd 1 v pfiStich roc¢nicich
soutéze.

Souhrny ocenénych praci pfinasime dale.



Kategorie diplomovych praci

Lenka Kubickova, 1. cena v kategorii diplomovych
pract

Relaxivita magnetickvch nanocastic oxidu Zeleza
obsahujicich diamagnetické kationt

Mgr. Lenka Kubickova

Univerzita Karlova, Matematicko-fyzikalni fakulta
Katedra fyziky nizkych teplot
Laboratot Mossbauerovy spektroskopie
E-mail: sagittaria. 64@gmail.com

Diplomova prace vznikla ve spolupraci s Fyzikalnim
tstavem AV CR, v. v. i (Oddé&leni magnetik
a supravodict) a Institutem klinické a experimentalni
mediciny (Pracovisté klinické a experimentalni
spektroskopie).

Magnetické nanocastice si ziskaly v biomediciné
velkou pozornost diky svému  aplikacnimu
potencialu, napt v diagnostice nebo v 1é¢be rakoviny.
Magnetické nanocastice se mimo jiné mohou stat
vhodnymi nosic¢i 1é¢iv, nebot’ se s nimi d4 snadno
manipulovat vnéj$Sim magnetickym polem a navic
mohou zéaroven poslouzit pro lokalizaci prenaseného
lé¢iva v téle pomoci zobrazovacich metod, napf.
zobrazovéani pomoci magnetické rezonance (MRI)'.

Kontrast ve snimcich MRI je generovan rozdilem
v hustoté jader 'H a jejich relaxaénich ¢asi 77 a T»
v ruznych tkanich. Pokud bychom chtéli dosahnout
lokalniho zvyseni kontrastu a tedy i rozliSeni, lze
vyuZzit magnetické nanocastice jako kontrastni latky,
které vyrazné zkracuji relaxaéni &asy jader 'H
v tkani, jez je bezprostiedné obklopuje. Pro snadné
zhodnoceni efektivity kontrastni latky byla zavedena
veli¢ina relaxivita, kterda kvantifikuje schopnost
kontrastni latky pfi dané koncentraci urychlit
relaxacni rychlosti (pfevracené hodnoty relaxacnich
&ast) jader 'H ve svém okoli.

Vhodnymi kandidaty na kontrastni latky pro 7»-
vazené MRI se zdaji byt oxidy zeleza, které vynikaji
svou nizkou toxicitou a relativné vysokou pfi¢nou
relaxivitou 7. Nanocastice pro medicinské vyuziti
jsou enkapsulovany do inertniho materidlu, aby se
zabranilo jejich degradaci a shlukovani v organismu
a také aby se snizila jejich toxicita. Obalovy material
zaroven muze poslouzit k navazani dalSich latek se
specifickymi funkcemi (napf. 1é¢iv).

V této praci jsem se zaméfila na fyzikalni
charakterizaci a zhodnoceni relaxivity 7, nanocastic
e-Fe,..AlLOs, konkrétné na jeji zavislost na vnéjsim
magnetickém poli, teploté a tloust’ce obalu ze siliky,
metodou nuklearni magnetické rezonance (NMR).
Tento material jsme zvolili na zakladé ptredchozi
studie relaxivity nanocCastic ferrimagnetického
e-Fe;O; v blokovaném stavu a predpokladu, ze
nahrazeni atomil zeleza v tetraedrickych polohach
e-Fe;O; diamagnetickymi atomy hliniku povede
k nardstu magnetizace a nasledné podle teoretickych
modelll také kzvySeni relaxivity. Analyzované
nanoCastice  byly  syntetizovany  impregnaci
mezoporézni matrice’ z SiO, prekurzory Fe(NOs)3
a AI(NO3); a po odstranéni matrice obaleny amorfni
silikou (hydratovanym oxidem kiemicitym) nebo
stabilizovany citratem. Ze spektra rentgenové
fluorescence (XRF) jsme stanovili sumarni chemické
slozeni 2 — x = 1,77(1) zeleza a x = 0,23(1) hliniku.
Velikost nanocastic ziskand analyzou snimku
z transmisni elektronové mikroskopie (TEM) byla
~ 21 nm, tloust’ka obalu ze siliky ~ 6, 10, 17 a 21 nm.

Magnetizace nanocastic (ost 21,1 A.m’kg)
narostla o ~ 30 % oproti &-Fe,Os.
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Obr. 1.  Méssbauerovska spektra nanocdstic
&Fe; 774102303  (vlevo) a &Fe:Oz (vpravo)
s rozkladem do prispevki  jednotlivych
neekvivalentnich pozic °’Fe s uvdZenim core-shell
modelu.

Analyza  mossbauerovskych  spekter  poskytla
hyperjemné parametry jader *'Fe ve ¢&tyfech



krystalograficky neekvivalentnich pozicich Zzeleza
azaroven také potvrdila domnénku, ze hlinik
prednostné obsazuje tetraedrickou polohu. Pii fitaci
spekter jsme vyuzili tzv. core-shell model’, ktery
predpoklada kolinearni usporddani magnetickych
momentl uvniti nanocastice (,,core*) a vysokou miru
neuspofadanosti momentd v povrchové  vrstvé
(,,shell®), zatimco izomerni posuv zlstava pro ob¢
polohy stejny. Pfi srovnani se spektrem g-Fe,Os
(obr. 1) je patrné rozSifeni spektralnich car
souvisejici s SirSi distribuci hyperjemného pole na
jadrech zeleza kvuli pfitomnosti atomd hliniku ve
struktufe.

Pficnou relaxivitu 7 jsme zméfili na suspenzich
riznych koncentraci nanocastic ve vodé. Vzhledem
k velikosti Castic a jejich magnetického momentu by
naméfend relaxivita méla spadat do tzv. rezimu
pohybového stiedovani (Motional Averaging Regime,
MAR)*, pfi némz na jadra 'H v molekule vody
difundujici v okoli nanoc¢astice bc¢hem relaxace
pusobi Siroka distribuce magnetickych poli. Nicméné
naméteny saturacni trend zavislosti relaxivity na
vnéjSim magnetickém poli (obr. 2) a jeji linearni
pokles s rostouci tloustkou siliky nelze v rameci
modelu MAR popsat. Na druhou stranu pseudo-
arrheniovska teplotni zavislost namétena v 0,47 T
all,75T (obr.2) by se jim dala kvalitativné
vysvétlit. Zkoumané vzorky s obalem tencim nez
10 nm dosahly vyssi relaxivity nez e-Fe,Os, zatimco
u vzorkl s tlustSim obalem nebyl zjistén vyznamny
rozdil, coz rovnéz nesouhlasi s predpovédi MAR.
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Obr. 2. Vybrané zavislosti pricné relaxivity
vztazené na atomy zZeleza na vnéejSim
magnetickéem poli (nahore, 313 K) a na
tepvloté (dole, 11,75 T).

V soucasném vyzkumu byla vénovana
experimentalni validaci teoretickych modelt pficné
relaxivity jen mald pozornost. Vysledky této prace
tak poukazuji na omezeni soucasnych teoretickych
modelt. Velmi nizkd Groven cytotoxicity umoziuje
budouci vyuziti zkoumanych nanocastic ve studiich
in vivo a vyhledov¢ také v medicing.
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Pavel Michal a Adam Pruska, 2. ceny v kategorii
diplomovych pract

Studium pripravy vzorka pro zobrazeni tkani
pomoci hmotnostni spektrometrie MALDI

Mgr. Adam PruSka

Justus-Liebig Universitét Giefen
Institut fiir Anorganische und Analytische Chemie
bernhard.spengler@anorg.chemie.uni-giessen.de

Diplomova prace byla obhdjena na oddéleni
analytické chemie Ustavu chemie Pfirodovédecké
fakulty Masarykovy Univerzity.

Zobrazovaci hmotnostni spektrometrie (MSI) se za
posledni dvé dekady stala cennym a znaéné
vyuzivanym analytickym nastrojem. Poskytuje
informace o distribuci nejen prvka ale i organickych
molekul. Laserova desorpce a ionizace za ucasti
matrice (MALDI) je v soucCasné dobé nejCastéji



pouzivanou ioniza¢ni technikou v MSI umoziujici
generovani  molekulovych iontd v  Sirokém
hmotnostnim rozsahu.
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Obr. 1. Postup méreni biologickych vzorkit pomoci
MALDI MSI.

Predkladana diplomova prace se zabyva studiem
vlivu  jednotlivych nanaSecich parametri. na
vyslednou kvalitu nanesené vrstvy matrice. Zaroven
ukazuje novy pfistup k optimalizaci nanaseni dvou
nejbéznéji pouzivanych matric pro MALDI MSI
s vysokym prostorovym rozli§enim a vysokou
hmotnostni rozliSovaci schopnosti, konkrétné 2,5-
dihydroxybenzoové (DHB) a o-kyano-4-
hydroxyskoticové kyseliny (CHCA). V praci je
pfitom zohlednéna nejen homogenita vrstvy matrice,
ale také velikost krystali matrice, tloustka vrstvy,
rozdily v ucinnosti extrakce hodnocené pomoci
absolutnich intenzit signald.

Pro nanéseni matric byl vyuzit v laboratofi sestrojeny
pneumaticky sprejer SMALDIPrep s rotujicim
drzakem vzorku umisténym v nanaseci komote
(Obr. 2). Vsechny vzorky byly méfeny pomoci
iontového  zdroje = AP  MALDI  navrzeného
v laboratofi, ktery byl spojen s orbitalni pasti jako
analyzatorem. Cést prace je vénovéna piipravé kvazi-
homogenni tkané¢ (QHT) z kufecich jater jako
modelového vzorku tkané. Takovato univerzalni
QHT wumoznuje novym, inovativnim zplsobem
charakterizovat vrstvu nanesené matrice a urceni
optimalnich nanasecich podminek, které vedou
k dosazeni ucinné extrakce analyti z tkané
a minimalizaci laterarni diftize. Hlavni Cast prace je
poté zaméfena na charakterizaci vrstvy matrice
pomoci optického pozorovani a MSI méteni. U obou
matric bylo dosazeno homogenni vrstvy matrice
poskytujici vyrovnané intenzity signali u DHB
matrice s RSD pod 10 % na skle. Pro signaly QHT
byly RSD intenzit vys$si. Pohybovaly se okolo 25 %
bez jakékoliv dodatecné normalizace dat. Obdobnych
vysledkd u QHT bylo dosazeno i s pouzitim CHCA
matrice, ktera ale na skle tvofila velmi nehomogenni
strukturu. V zavéru prace je na fezech mysich jater
demonstrovano dosazeni prostorového rozliseni 8 um
pfi pouziti DHB matrice a na transverzalnich fezech
mySich mozkli je ukdzana moznost analyzovat
i biologické vzorky s velkou plochou pfi prostorovém

rozliSeni 25 pum za pouziti obou vySe zminénych
matric.
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Obr. 2. Schéma nandseciho zarizeni SMALDIPrep.

Obr. 3. Fotografie QHT z kurecich jater s prikladem
MALDI MSI méreni a oblasti pro statistické
hodnoceni.

Obr. 4. Opticky (a) a MALDI MS obrazky
transverzalnich rezit mysiho mozku s CHCA matrici.
Velikost pixelu 25 um; (b) PC [M+K]", m/z 742.5350
(Cervend); SM [M~+K]", m/z 825.6252 (modrd); PC
[M+K]", m/z 854.6044 (zelend); (c) PG [M+K]", m/z
793.5024 (Cervend); PA [M+K]", m/z 749.4492
(modra); SM [M+K]", m/z 825.6252 (zelena).

Pouziti Ramanovy optické aktivity ke studiu
interakce rozpusténé latky s rozpoustédlem

Mgr. Pavel Michal

Univerzita Palackého v Olomouci
Pfirodovédecka fakulta, Katedra optiky
E-mail: michal@optics.upol.cz

Ramanova opticka aktivita (ROA) patii mezi
analytické techniky vysoce citlivé k prostorovému
uspotadani chiralnich molekul a jejich konformacni
dynamice. Namétfena Ramanova a ROA spektra jsou



obvykle interpretovana na zakladé kvantové-
chemickych ab initio vypocth a molekularni
dynamiky.! V dne$ni dobé& je znamo, Ze ab initio
simulace ve vakuu jsou nerealistické, a proto se
zahrnuti modelli rozpoustédla do simulaci stalo
béznou praxi.> Rozdilna interakce rozpusténé latky
s rozpoustédlem se projevuje zménou intenzity pasi
v Ramanovych a ROA spektrech z diivodu zesileni
pole excitacniho zafeni dielektrikem. Mezi dalsi
mozné projevy patii zména prostorového usporadani
molekul vlivem vzdjemného pilsobeni nebo
specificka interakce vedouci ke vzniku vodikovych
vazeb.

Hlavnim cilem této prace bylo meéfeni a nasledna
analyza interakce vybrané organické molekuly
s rozpoustédly ruzné polarity pomoci Ramanovy
optické aktivity. Za predmét zkoumani byla zvolena
chirdlni molekula kafru, kterd je dobie rozpustna
viadé rozpoustédel, obsahuje typické funkéni
skupiny zprostiedkovavajici interakce
v biomolekulach, ma omezeny konformacni prostor
a je dostate¢né mala, coz umoznuje testovat pokrocilé
vypocetni postupy s relativné velkou presnosti
a rovnéz méfit roztoky o vysoké koncentraci.’

Oba enantiomery kafru byly rozpustény ve
vybranych rozpoustédlech rGzné polarity (methanol,
voda, cyklohexan a tetrachlormethan) a jejich
koncentrace dosahovala ~ 200 mg/ml (pro vodu
~ 1 mg/ml). Vzorky byly méfeny pomoci unikatniho
ROA spektrometru, zalozeném na SCP modulaci
v geometrii zpétného rozptylu, ktery byl vybudovan
na Katedfe optiky Piirodovédecké fakulty Univerzity
Palackého v Olomouci.

Naméfena Ramanova a ROA spektra v intervalu
vlnoctl 80 — 2000 cm™ byla detailné porovnavéna
s riznymi ab initio simulacnimi pfistupy vyuzivajici
implicitnich solvata¢nich modelit (PCM, CPCM)
a explicitnich modelii ve formé klastri molekularni
dynamiky (molekula kafru s prvni solvatacni sférou
molekul rozpoustédla) v ramci jednoho rozpoustédla
i vzajemné mezi sebou.

Vramci jednotlivych vypocetnich metod bylo
zjiSténo, ze rozdil mezi CPCM a PCM implicitnim
modelem je zanedbatelny. Naproti tomu vypocty
CPCM modelu ve verzich programu Gaussian 09
A02 a D01 se markantn¢ lisi, a to u silné polarnich
rozpoustédel. V piipad¢ explicitnich modeld ve
formé 15 primérovanych klastri byl rovnéz zkouman
vliv okrajovych podminek. Pro oblast wvyssich
vlnoc¢tl,, zejména u C=0 valencni vibrace, bylo
dosazeno viditelné lepsich vysledkt pro klastry navic
umisténé do implicitniho modelu CPCM nez
u klastrti pouze ve vakuu.

Z ptekryvu Ramanovych a ROA spekter vsech
rozpoustédel bylo na zakladné analyzy intenzitnich
zmén spektralnich past zjisténo, ze explicitni model
rozpoustédla umistény do CPCM kavity je v dobré
shodé s experimentem, zatimco pouhy implicitni
model zadny faktor zesileni nepostihuje.

Klicovym bodem této studie byla detailni analyza
vodikovych vazeb kafru v methanolu a jejich
prispevku do spektralni oblasti C=0 valen¢ni vibrace
(1700 - 1900cm™), kde se  projevuji
mezimolekularni interakce nejvyraznéji. Na zakladeé
spekter jednotlivych klastri molekularni dynamiky
byly rozliSeny dva druhy mezimolekularnich vazeb,
vodikové s OH skupinou methanolu a nevodikové
s CH skupinou methanolu, které se pifimo podili na
tvaru kombinovaného pasu C=0 valen¢ni vibrace.
Vysledny profil spektralniho pasu tak zavisi na typu
mezimolekularni interakce s rozpoustédlem,
vzajemné vzdalenosti molekul a jejich poctu, coz
pfimo souvisi s koncentraci méfenych vzorku.
Postupnym primérovanim vétSiho mnozstvi klastrii
(Obr. 1) tak bylo mozné kvantifikovat relativni
zastoupeni vodikovych vazeb v naméfeném spektru.
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Obr. 1: Viiv poctu prumerovanych klastri
explicitniho modelu na spektralni oblast C=0
valencni vibrace kafru v methanolu a porovnani
spektralnich profilii s experimentem.

Prace byla zavrSena studiem konformacni volnosti
methylovych (CH3) skupin molekuly kafru. Pti 1D
energetické analyze, kdy bylo rotovano pouze jednou
CH; skupinou a zbylé dvé byly ponechany volng,
bylo zjisténo, ze CH3 skupiny jsou na sobé nezavislé.
Jelikoz  jednorozmérnad  analyza  trojrozmérné
molekuly nedokaze postihnout cely konformacni
objem, bylo zadouci provést také 3D energetickou
analyzu, kdy bylo rotovano vSemi CHj; skupinami
soucasné. Zatimco konformery generované 1D
analyzou maji v Boltzmannové rozdéleni rovnomérné
zastoupeni, v pfipadé¢ 3D analyzy muZze Cetnost
konformerti o vyss§i potencialni energii byt znateln¢
vys$si a jejich ptispévek oproti 1D piipadu jiz nebude



zanedbatelny (Obr. 2). Boltzmannovsky vazeny
pramér konformerd o energii do 2 kcal/mol tak
prispél k vyraznému zlepSeni nejen
nizkofrekvenénich  vibraci, ale také vibraci
v intervalu 1400 — 1600 cm.
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Obr. 2: a) Percentudlni rozdéleni Boltzmannovsky
vazenych konformerii vzhledem k potencialni energii
(kcal/mol)  molekuly  kafru v CPCM  modelu
methanolu pro pripad 1D (Cervena) a 3D (modré
sloupce) energetické analyzy. b) Ortogondlni rezy
konformacnim prostorem torznich uhlii viech tii CH3
skupin kafru.

Tato prace predstavuje komplexni studii interakce
vybrané organické molekuly s rozpoustédly rizné
polarity. Vysledky jsou velmi cenné jak z hlediska
hodnoceni moznosti Ramanovy optické aktivity jako
analytické techniky tak i riznych pfistupii k simulaci
interakce s rozpoustédlem a je mozné je pouzit jako
meéfitko pro dalsi vyvoj téchto vypocetnich metod.
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V dnes$ni dobé je zneuzivani drog zvétSujicim se
problémem, a to nejen v Ceské republice, ale také
v celosvétovém meétitku. Ve vétsiné pripadd jsou
zneuzivany takzvané tvrdé drogy. Jedna se
o biologicky aktivni latky na bazi alkaloidl, tedy
o organické slouceniny zasaditého charakteru,
a podle ptivodu je lze dé¢lit na rostlinné a zivocisné.
Diky svému ucinku na nervovou soustavu maji nejen
potencional k vyuziti ve farmacii, ale jsou také Casto
zneuzivany narkomany?. V Ceské republice se
z tvrdych drog vyskytuje nejcasteji kokain a heroin.
Jelikoz vétSina alkaloidii jsou opticky aktivni latky,
kde v néekterych piipadech je fyziologicky aktivni
pouze jeden z diastereoizomerd, je znalost jejich
struktury dtlezitym faktorem. Pro strukturni analyzu
mohou byt u€innym nastrojem chiroptické metody,
které jsou velmi citlivé na zménu vnitini struktury
a geometrie. Mezi nejb&znéjsi z nich patii zejména
elektronovy cirkularni dichroismus (ECD), vibraéni
cirkularni dichroismus (VCD) a Ramanova opticka
aktivita (ROA). Tyto metody jsou zaloZzeny na
rozdilné interakci levoto¢ivé a pravotocivé kruhoveé
polarizované slozky zafeni s opticky aktivnimi
analyty”.

Tato prace se zabyva strukturni analyzou standardt
kokainu a heroinu pomoci VCD, ECD a ROA
doplnénych o konvencni IR a Ramanovu
spektroskopii. Dale pak analyzou kokainu a heroinu
v roztoku za vyuziti kvantové chemickych vypocti
asimulaci, s cilem nalézt stabilni konformery
a naslednou simulaci ptislusnych spekter.
V neposledni tadé¢ se tato prace =zabyvala také



vyuzitim chiroptickych metod v identifikaci realné
zadrzenych vzorkd kokainu a heroinu, jenz byly
ziskany z KUP Praha Policie CR.

Pro strukturni analyzu a naslednou simulaci spekter
bylo vyuzito DFT vypocti na urovni B3PW91/6-
311++G** (pro kokain) a B3LYP/6-311++G** (pro
heroin). Byl také zohlednén vliv rozpoustédla pomoci
modelu polarizovaného kontinua (PCM). Byly
nalezeny 4 stabilni konformery protonované formy
kokainu vyskytujici se ve vodném roztoku (Obr. 1).
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Obr. 1: Nalezené stabilni konformery molekuly
kokainu (vlevo) a porovndni experimentalniho
(modre) a vypocteného (Cervené) spektra VCD

(vpravo).

Tyto konformery maji dle Boltzmannova rozdéleni
nasledujici rovnovazné zastoupeni: konformer I - 71
%, konformer II - 27 %, konformer III - 1 %
a konformer IV - 1 %. Zvysena stabilita konformerti I
vodikové vazby mezi NH skupinou a kyslikem C=0
skupiny. Bylo potvrzeno, Ze heterocyklicka cast
molekuly  zaujimd  zidlickovou  konformaci
s N-methylovou skupinou v ekvatorialni poloze
a hlavnim rozdilem mezi jednotlivymi konformery je
orientace acetylové a esterové skupiny. Podrobnéjsi
detaily strukturni analyzy jiz byly publikovany
(Fagan P., et al.: ChemPhysChem 18, 2258 (2017)).

V ptipadé heroinu byly nalezeny tfi energeticky
stabilni konformery (Obr. 2) vyskytujici se v CDCl3,
u kterych bylo na zakladé¢ Boltzmannova rozdéleni
zjiSténo rovnovazné zastoupeni konformeru I - 77 %,
konformeru II - 22 % a konformeru III - 1 %. Bylo
zjisténo, ze znacné rigidni je nejen Cast molekuly
tvofena cykly, ale také acetylova skupina pfipojena
k aromatickému jadru. Konformery se vsak lisily
orientaci acetylové skupiny vazané k alifatické Casti
molekuly. Konformer I je energeticky nejvyhodnéjsi
pravdépodobné diky stabilizaci geometrie slabymi
vodikovymi interakcemi.

Dale bylo analyzovano pomoci VCD, ECD a IR
spektroskopie 22 redln¢ zadrzenych vzorkli kokainu
spolu se standardy vybranych adulterantl. Ve vSech
vzorcich se podafilo ucinnou latku spolehlivé
identifikovat, a to i v pfipad¢ jejiho relativné nizkého
obsahu (napt. 17 %). Bylo analyzovano také

6 realnych vzorkti heroinu a standardy pfitomnych
adulterantt. 1 v tomto piipadé se podarilo
identifikovat uc¢innou latku ve vSech vzorcich. U péti
vzorkt byl identifikovan dalsi adulterant, ktery nebyl
deklarovan KUP Policie CR a diky pouziti
chiroptickych metod bylo zjisténo, Ze s nejvetsi
pravdépodobnosti se jedna o latku chiralni.
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Obr. 2:  Nalezené stabilni  konformery molekuly
heroinu (vlevo) a porovnani experimentdlniho
(modre) a vypocteného (Cervené) spektra ECD

(vpravo).

Kvantové chemické vypoCty umoznily detailné
popsat strukturu molekul kokainu a heroinu
vyskytujicich se v roztoku, a to na atomarni urovni,
coz muze byt velmi dtlezité nejen pro dalsi studie
zaméfené na vazebné moznosti, transport, distribuci
a metabolizmus téchto latek v organizmu, ale také
pro studie komplexi kovi s kokainem. Tyto
komplexy jsou velmi Casto vyuzivany dealery pro
maskovani kokainu. Takto komplexovany kokain je
pak oznacovan jako ,black cocaine* a jeho
identifikace v terénu je problematicka. Chiropticka
spektroskopie se ve spojeni s ab initio vypocCty
ukazala jako UCinny nastroj nejen pro studium
struktury kokainu a heroinu v roztocich, ale zaroven
také pro identifikaci jejich realnych vzorkt. Pokud je
mi znamo, jednalo se o prvni systematickou studii,
ktera se zabyvala strukturni analyzou téchto molekul
v roztoku pomoci metod chiroptické spektroskopie,
tedy na zakladé ptimého sledovani projevii jejich
optické aktivity.

Prdce byla realizovdana za ucelové podpory projektu
Ministerstva vnitra CR (VI20172020056).
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Predkladany soubor praci ukazuje vysledky studia
interakce volnych elektroni s optickymi poli
ultrakratkych laserovych pulzi. Cilem téchto
experimentli je kontrolovat svazky elektroni na
Casovych s$kalach kratSich nez 1 femtosekunda
(1 fs=10" s). Hlavni motivaci je vyuziti takto
kratkych elektronovych pulzi v experimentech
Casove rozlisené elektronové difrakce a mikroskopie.
Tyto nové se rozvijejici experimentalni techniky dnes
umoznuji zkoumani dynamiky chemickych proces,
fazovych prechodii ¢i kmiti atomli v molekulach
apevnych latkach s casovym rozliSenim stovek
femtosekund a vysokym prostorovym rozliSenim
(<1 nm). Nicmén¢ dynamika elektronii (vyvoj
vlnového baliku v case po excitaci kratkym
impulzem) v atomech, molekulach a pevnych latkach
se odehrava na jeSté kratSich casovych skalach,
typicky <1 fs, které nejsou momentalné¢ pomoci
elektronové  difrakce  dosazitelné.  Vysledky
prezentované v piedkladaném souboru ¢lanki
prispivaji k rozvoji technik dovolujicich generovat
pulzy volnych elektrond, které by studium na takto
kratkych ¢asovych skalach umoznily. Spektroskopie
je v tomto piipadé dulezitou pomuickou, protoze
umoziiuje ziskat informace o Casové struktuie
generovanych elektronovych balikd.

V prvnich tfech ¢lancich je interakce mezi elektrony
a svétlem zprosttedkovana pfitomnosti dielektrické
nanostruktury (rovného povrchu v pfipadé ¢lanku 3.).
Na povrchu dielektrik je generovano optické blizké
pole ve formé evanescentni viny, které se Siii spolu
s elektrony podél povrchu vzorku. V piipadé, ze
fazova rychlost evanescentni viny odpovida rychlosti
Siteni elektronli, dojde k rozSifeni energetického
spektra elektronti. Pokud stejny elektron interaguje se
dvéma po sob¢ jdoucimi pulzy, jeho vysledna energie
zavisi na relativnim fazovém rozdilu pole téchto dvou
pulzii. Diky tomu lze pfenést piesnou informaci
o Case interakce elektronu do jeho kinetické energie,
ktera je meéfena pomoci elektrostatického (Clanky
1.-3.) nebo magnetického (¢lanek 4) spektrometru.

Ve ¢tvrtém  Clanku  je  poprvé experimentalné
demonstrovan novy typ interakce mezi elektrony
a ponderomotorickym potencidlem optické viny
generované dvéma laserovymi pulzy na rozdinych
frekvencich. Diky tomu, ze frekvence laserovych
pulzil nejsou shodné, vysledny interferencni obrazec
neni staticky, ale posouva se ve sméru Sifeni
elektronti. Pfi splnéni podminek pro frekvence pulzt
a uhly dopadu laserovych svazkl vii¢i sméru Sifeni
elektronového svazku dochdzi k silné modulaci
energie elektrond (viz. Obr. 1). Tento jev je analogii
tzv. Kapitza-Diracova jevu, kdy je svazek elektront
difragovan na optické stojaté vIné generované
pomoci dvou pulzii na stejné frekvenci. V tomto



ptipadé se ovSem energie elektronii neméni, méni se
pouze pricnad slozka jejich hybnosti. Nova metoda
dovolujici modulovat kinetickou energii, respektive
podélnou slozku hybnosti, volnych elektronti mize
v budoucnu slouzit ke generaci attosekundovych
pulzt (1 as = 10" s) volnych elektront.
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Obr. 1. ZvySeni (a) ¢i snizeni (b) kinetické

energie/podélné slozky hybnosti volného elektronu
v disledku interakce se dvéma fotony na riznych
frekvencich ve vakuu. (c¢) Experimentalni usporadani
pouzité k demonstrovani tohoto typu stimulovaného
Comptonova rozptylu.
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Hypervalentni slouceniny Zeleza se ucastni mnoha
oxidativnich enzymatickych transformaci, z nichz
byly nejpodrobnéji studovany reakce enzymil ze
skupiny cytochrom@ P450." V aktivnim mist& téchto
enzymu se nachazi ferrylova (Fe=0) jednotka, ktera
je soucasti molekuly hemu. Jinou skupinou
s ferrylovou jednotkou jsou enzymy neobsahujici
molekulu hemu. Tyto nehemové enzymy se ucastni
napiiklad syntézy neurotransmiteri nebo opravy
DNA. Mechanismy  jejich  pasobeni  jsou
v soucastnosti intenzivné studovany.’ Pfi studiu
téchto biologicky dulezitych procesii se ukazalo jako
nezbytné ziskani spolehlivych spektroskopickych dat
na modelovych systémech, ktera umoziuji
interpretaci spekter studovanych enzymui. Za timto
ucelem bylo syntetizovano velké mnoZzstvi
modelovych  komplexi s rlznou geometrii
asriznymi spinovymi stavy atomu Zzeleza, které
obsahuji Fe=0 jednotku.’ Tyto komplexy jsou stejné
jako jejich biologické vzory velmi reaktivni a jejich
charakterizace konvenénimi technikami je proto
ztiZzena.

V prvni z predlozenych praci* jsme vyuzili techniku
infraervené fotodisociacni  spektroskopie iontl
v plynné fazi za kryogennich podminek (teplota 3 K)
k ziskani infraCervenych spekter modelovych
komplexd, ktera poslouzila predev§im k uréeni
frekvence vazby Fe=0O. Tato klicova charakteristika
z&visi na mnoha faktorech, proto jsme studovali vliv
geometrie ligandu, naboje komplexu, solvatace
(Obr. 1) a predevsim spinového stavu atomu Zeleza.
Diky experimentim v plynné fazi jsme dale ziskali
ptistup k nékterym dal§im izomernim komplexim,



které jsou jinymi metodami nedostupné. Také jsme
studovali reaktivitu komplexd v plynné fazi. Zatimco
frekvence Fe=0O vazby je jen malo ovlivnéna
studovanymi faktory, reaktivita se Casto dramaticky
lisi. Ziskané znalosti jsme nasledné vyuzili pfi
charakterizaci Fe=0O frekvence komplexu s N-
heterocyklickym ligandem,” kterou nebylo mozné
urcit jinymi metodami.
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Obr.1. Korelace mezi vibracnimi frekvencemi Fe=0
v roztoku a v plynne fazi. Otisténo s povolenim
z Ref. 4. Copyright 2017 American Chemical Society.
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Obr. 2. (a) Fotochemie azidu Zeleza, (b) zavislost
fotodisociacnich vytézkit na teploté.

V druhé praci® jsme studovali fotochemii komplexi
zeleza(Ill) s azidovym ligandem, které po ozafeni
svétlem fotolyzuji za vzniku nitridd Zeleza(V)
obsahujicich vazbu Fe=N. Jejich vznik jsme
studovali pomoci teplotné zavislych (3 - 310 K) IC
a VIS fotodisociacnich experimentl. Pozorovali
jsme, ze tvorba nitridi je podminéna spinovym
stavem zeleza vychoziho azidu. Pti nizké teploté je
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studovany azid populovany v dubletovém stavu
a fotodisociuje na zadany nitrid a molekulu dusiku
(Obr. 2a). Zvysovanim teploty dochazi k nartstu
populace sextetového stavu, coz je doprovazeno
konkurencni  fotodisociaci na azidovy radikal
a komplex zeleza(Il) (Obr. 2b). Efekt spinového
stavu prekurzoru na vysledek reakce jsme pozorovali
také u dalSich systému.

Ob¢ prace wukazuji Uspésné vyuziti iontové
spektroskopie  pro  charakterizaci  nestabilnich
intermediatll a oteviraji zcela nové moZznosti pro
studium hypervalentnich slouc¢enin kovii relevantnich
pro biologické procesy.
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Generovani tékavych specii pirechodnych koviu
pro analytickou atomovou spektrometrii
se zaméienim na ucinnost generovani,
prekoncentraci, identitu tékavych specii
a studium mechanismu generovani

RNDrv. Stanislav Musil, Ph.D.

Ustav analytické chemie AV CR, v. v. i.
Oddéleni stopové prvkové analyzy
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of silver for atomic absorption spectrometry with the
multiatomizer: Radiotracer efficiency study and
characterization of silver species.

Spectrochim. Acta Part B 2007, 64, 1240—-1247.

2. Musil S., Kratzer J., Vobecky M., Benada O.,
Matousek T.: Silver chemical vapor generation for
atomic absorption spectrometry: minimization of
transport losses, interferences and application to
water analysis.

J. Anal. At. Spectrom. 2010, 25, 1618-1626.

3. Arslan Y., Matousek T., Kratzer J., Musil S.,
Benada O., Vobecky M., Ataman O. Y., Dédina J.:
Gold volatile compound generation: optimization,
efficiency and characterization of the generated form.
J. Anal. At. Spectrom. 2011, 26, 828-837.

4. Musil S., Matousek T.: Modularni atomizator pro
in-situ prekoncentraci a detekci té€kavych specii kovi,
Patentova piihlaska PV 2012-237 piihlaSena dne
5.4.2012, patent & 303735 wudélen Utadem
pramyslového vlastnitvi CR dne 27.2. 2013.

5. Musil S., Kratzer J., Vobecky M., Matousek T.: In
situ collection of volatile silver species in a new
modular quartz tube atomizer for atomic absorption
spectrometry.

J. Anal. At. Spectrom. 2012, 27, 1382—-1390.

6. Musil S., Dédina J.: Sapphire tube atomizer for on-
line atomization and in situ collection of bismuthine
for atomic absorption spectrometry.

J. Anal. At. Spectrom. 2013, 28, 593-600.

7. Arslan Y., Musil S., Matousek T., Kratzer J.,
Dédina J.: Gold volatile species atomization and
preconcentration in quartz devices for atomic
absorption spectrometry.

Spectrochim Acta Part B 2015, 103-104, 155-163.

8. Musil S., Matousek T., Dédina J.: Sapphire:
a better material for atomization and in situ collection
of silver volatile species for atomic absorption
spectrometry.
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9. Soukal J., Benada O., Matousek T., Dédina J.,
Musil S.: Chemical generation of volatile species of
copper — Optimization, efficiency and investigation
of volatile species nature.

Anal. Chim. Acta 2017, 977, 10-19.

Pouziti generovani te€kavych specii jako techniky
vnaSeni vzorku pro metody analytické atomové
spektrometrie nabizi oproti technice zmlzovani
roztoku vzorku fadu vyhod. Pro generovani t¢kavych
specii se nejCastéji vyuziva chemické reakce
stanovovaného prvku v kyselém prostiedi s roztokem
NaBH4. Nejpopularnéjsi tékavé specie generované
touto reakci jsou hydridy prvkt As, Bi, Ge, Pb, Sb,
Se, Sn a Te, atomarni pary Hg a t€kavé specie Zn ¢i
Cd, které se b&zn¢ generuji pro analytické ucely.
Reakci s NaBHs se daji generovat i analyticky
uzitecné tekavé specie dalSich pfechodnych prvkd.
I kdyZz bylo pro tyto prvky publikovano i né¢kolik
praci s analytickymi aplikacemi, vétSimu rozsifeni
metody zatim  brani  dosahované  ucinnosti
generovani, t.j. pfevod analytu na tékavou specii
ajeji transport do detektoru, které jsou podstatné
niz§i nez 100 % u klasickych hydridi. Mechanismus
generovani nebyl zatim uspokojivé vysvétlen, stejné
tak nebyla doposud odhalena identita konecného
produktu vplynné fazi, ktery je =zavadén do
detektoru.

Predkladany soubor 8 publikovanych praci a jednoho
patentu se vénuje praveé této problematice. Zaméefili
jsme se na studium mechanismu generovani
a identifikaci t¢kavych specii v plynné fazi pfi
generovani Ag', Au® a Cu’ s detekci AAS. Pomoci
pristroji pro charakterizaci velikosti ¢astic aerosolu
atransmisni  elektronové  mikroskopie = jsme
identifikovali nanocastice téchto kovi v plynné fazi
(obr. 1).

L ;
.}. s, X
A &y iy
b .
v &* i
. -?{
a) b)
Obr. la,b:  Zobrazeni generovanych nanocdstic

zachycenych z plynné fize pomoci TEM; a) Ag
(méritko = 100 nm), b) Au (méeritko = 200 nm)

Pomoci radioaktivnich izotopti '"'Ag a "*!*’Au jsme
stanovili G¢innosti  generovani'?, ptipadné byl
generovany analyt zachycen na vhodném sorbentu
ajeho mnozstvi v plynné fazi zpétné stanoveno
metodou ICP-MS’. Pfi optimédlnich podminkéach
generovani tyto G¢innosti ¢inily 8 % pro Ag', 12 %



pro Au® a 31-32 % pro Cu’. Z experimentil dale
vyplynulo, ze tékavé specie Ag 1 Cu jsou
transportovany v plynné fazi s velkymi ztratami'>,
Po tpravé designu kiemenného atomizatoru pro
AAS, kdy bylo jeho pfivodni rameno vyhiivano
apfimo napojeno na vystup z generatoru, bylo
dosazeno podstatného zvySeni U¢innosti transportu
a tim i u¢innosti generovani’.

Pro podstatné snizeni mezi detekce byla zkoumana
moznost in situ kolekce tckavych specii piimo
v kfemenném atomizatoru pomoci zmeény slozeni
plynné faze (nadbytek O, pro zachyt, nadbytek H,
pro uvolnéni). Uginnosti zachytu i nésledného
uvolnéni zachyceného analytu pomoci H» byla vice
jak 90 % pro Ag’. Vlivem vysokych koncentraci
pouzitych reakénich ¢inidel (zejména NaBH4), které
se jako vedlejsi produkt reakce ve formé kapicek
aerosolu dostavaji do horkého atomizatoru,
dochazelo k rychlé devitrifikaci vnitfniho povrchu
kfemenné trubice, coZ nebylo pfiznivé pro in situ
kolekci ani pro Zivotnost kiemenného atomizatoru’.
Proto byla navrZzena a patentovana modularni
konstrukce atomizatoru se snadno vyménitelnou
optickou trubici®. Jako nejlepsi material, co se tyce
zivotnosti a odolnosti, byl posléze nalezen safir (Cisty
Al,O3). Pouzitelnost safirové trubice byla nejprve
testovdna pro atomizaci a in situ kolekci hydridu Bi®
a nasledné byla vyuzita pro prekoncentraci te¢kavych
specii Ag®. V obou piipadech safirova trubice
vykazovala stejné vlastnosti jako trubice kfemenna
stim rozdilem, Ze nedochazelo k zZadnému
postupnému opotiebeni vnitintho povrchu optické
trubice. Také byl detailn¢ studovan mechanismus
atomizace Au v ruznych kfemennych atomizatorech.
Na zékladé¢ experimenti a termodynamickych
vypoctl bylo navrzeno, ze té¢kavé specie Au jsou pii
vyssich teplotdich pfeménény na AuH, ktery je
néasledné atomizovan pomoci vodikovych radikalt’.

Za poslednich deset let jsme dosahli vyznamnych
pokrokd v tomto oboru, kdy jsme zejména pfispéli
pro budouci objasnéni mechanismu generovani
prechodnych kovu reakci s NaBHy4. To je dilezitym
faktorem pro dal$i vyvoj metody i pro $irsi uplatnéni
v analyze stopovych koncentraci pfechodnych kovt
metodami analytické atomové spektrometrie.
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massiveOES: open source software ke zpracovani
molekularnich spekter

Mgr. Jan Vorac, Ph.D.

Masarykova univerzita, Pfirodovédecka fakulta
Ustav fyzikalni elektroniky
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025018.

2. Vorag, J., Synek, P., Poto¢nakova, L., Hnilica, J.,
& Kudrle, V.

Batch processing of overlapping molecular spectra as
a tool for spatio-temporal diagnostics of power
modulated microwave plasma jet.

Plasma Sources Science and Technology 2017, 26(2),
025010.
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294002

Pfi  diagnostice mikrovinné plazmové trysky
s modulovanym  dodavanym  vykonem  jsme
pozorovali periodické natahovani a smrStovani

aktivniho vyboje. Byl-li nartst vykonu dostatecné
rychly, bylo prodlouzeni aktivni zény doprovazeno
vznikem virového prstence, nejlépe pozorovatelného
na 308 nm, kde dochazi k emisi elektronového
piechodu OH(A’X+ —X ’II). K vytvéfeni a excitaci
OH radikalu nejcastéji dochazelo pravé na rozhrani
plazmatu a okolni atmosféry. Nase pracovni hypotéza
tehdy byla, Zze pii prudkém zvySovani vykonu
dochazi zaroven k zahtati plynu a izobarické expanzi
smérem ven z trysky. Téméf skokova zmeéna
rychlosti proudéni z trysky pak méla mit za nasledek
vznik virového prstence na rozhrani mezi plynem
tekoucim z trysky ven a okolni statickou atmosférou

[].

Pro ovéfeni této hypotézy jsme sestavili experiment,
pii némz jsme uspoirddanym svazkem 64 optickych
vlaken sledovali spektra ¢tyf  dvouatomovych
molekul podél osy vyboje [2]. Detekce signalu byla
synchronizovand s modulaci vykonu (a tedy
i pulsovanim samotného vyboje) a zaznamenali jsme
12 casovych oken s rlznou fazi. Zvolili jsme Ctyii
spektralni okna o Sifce cca 20 nm (tolik se na
pouzitém spektrometru dalo dosahnout bez otaceni



miizky), pficemz v kazdém spektralnim okné se
prekryvala emise alesponi dvou riznych molekul, viz
obr. 1. Jednalo se o tyto elektronové piechody:
OH(A’X+ —X 1), NH(A °’II —X %), Ny(CII,
—B’II,) a N (B2, X?E,H).

Timto zplsobem jsme ziskali 4262 spekter ke
zpracovani — tedy vyhodnoceni rotacni a vibracni
teploty molekul, pficemz rotacni teplota byva v
atmosférickych vybojich povazovana za vérohodny
ukazatel teploty plynu. Z dostupnych programti ke
zpracovani elektronoveé-vibracné-rotacnich ptechodii
ve dvouatomovych molekulach zadny nenabizel
podporu davkového zpracovani, byli jsme tedy
nuceni tento software vytvofit sami. Funkce je
podobnd ostatnim programim — vypocitd se
teoretické spektrum s teplotou jako vstupnim
parametrem a pak se metodou nejmensich Ctvercl
hleda teplota nejlépe odpovidajici  méfeni.
V soucasnosti jej nabizime volné ke stazeni véetné
zdrojového kodu na webu' pod nazvem massiveOES,
jako pravdépodobné jediny program pro zpracovani
spekter optimalizovany na rychlost. Po vyhodnoceni
se prudké zahfivani plynu v trysce neprokazalo.
Nejedna se tedy o izobaricky d¢;.

! https://bitbucket.org/OES_muni/massiveoes

OH (AX) Ny (C-B) KH (A-X) Ny BX

wavelength [nm]

Obr. 1. Meérené spektralni oblasti v mikrovinné
plazmové trysce. Pro prehlednost je pridano
vertikalni odsazeni jednotlivych kiiivek.

U rozsifen¢ho zptsobu fitovani popsaného vysSe se
predpokladd termalni rotacni rozdéleni. Tento
predpoklad ale v nékterych piipadech nemusi byt
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splnén a takto ziskand teplota pak nema Zzadny
fyzikalni smysl. Typickym ptikladem je emise OH
radikalu ve vybojich s vysokym obsahem vodnich
par ¢ v kontaktu s vodni hladinou. Pfi
vyhodnocovani takovych spekter je vzdy tieba
sestavit tzv. Boltzmanntv graf (BG), tedy zavislost
populaci jednotlivych emitujicich rotacnich stavli na
jejich energii. Pokud se v logaritmické Skale neukaze
jako pfimka, neplati pfedpoklad termalniho rozdé€leni
a k uréeni teplot z takovych spekter je tieba
pristupovat obezfetné. K sestaveni BG se obvykle
pouziva vyska car piislusnych k jednotlivym
rotaCnim staviim, coz ale vyzaduje spektrum
s vysokym rozliSenim a je to zdlouhava prace. Pro
feSeni tohoto problému jsme vyvinuli inovativni
metodu fitovani spekter po jednotlivych rotacnich
stavech [3], jejiz implementace je nyni volné
pristupna jako soucast massiveOES. V tomto piistupu
neni optimalizovanym parametrem teplota, nybrz
samotné populace emitujicich stavil. Je tedy sice
nutné optimalizovat desitky az stovky parametrQ
najednou, ale s vyhodou se vyuzije linearita
problému.

V praxi tak program nejprve nasimuluje sadu spekter
s predpokladem, Ze je populovan pravé jeden
emitujici stav. Optimalni fit je pak linearni kombinaci
téchto prispévkd a jeho koeficienty vyjadiuji
populace jednotlivych stavii. Tato metoda prekvapive
dobfe funguje 1 na spektra s hor§im rozliSenim a je
mnohonasobn¢ rychlejsi nez dosavadni obvykly
pristup zjistovani vysky car. Abychom ukazali jeji
silu v odpovidajici aplikaci, naméfili jsme spektra
OH radikalu ve streamerovych vybojich na vodni
hladin¢ v argonové atmosféfe. Diky piesnému
zpracovani spekter jsme byli schopni z vyslednych
BG oddelit prispeévek molekul, které byly v termalni
rovnovaze s okolim, pfispévek molekul, které vznikly
disociaci vody tésn¢ pred emisi fotonu a molekul,
které pravdépodobné ptesly do emitujiciho stavu
z nejbliz§iho vys$siho vibracniho stavu a Cast zbylé
energie se preménila na rotaéni excitaci. Diky
rychlosti zpracovani jsme pak mohli predstavit
vysledky s rozliSenim pro rizné polarity vyboje
a ruzné vzdalenosti od hladiny.



16" Czech — Slovak Spectroscopic Conference

Harmonie Hotel, Luhacovice, Czech Republic

May 27 - 31, 2018

organized by loannes Marcus Marci Spectroscopic Society

and Slovak Spectroscopic Society

The aim of the 16! CSSC is to bring together experts from universities, academia, official centers, various laboratories and industry,
to summarize the current progress in different areas of spectroscopy and trends in applications such as chemical, environmental,
geological, biological, food, pharmaceutical and industrial materials and to stimulate contacts and mutual exchange of experiences
and ideas.

CONFERENCE TOPICS

Spectroscopy and spectrometry: theory, techniques, trends, development and applications in the analysis of the
chemical, environmental, geological, biological, food, pharmaceutical, industrial and other materials

e  Atomic spectrometry (AAS, AFS, OES, etc.)
e Molecular spectroscopy (UV-Vis absorption, luminescence, Raman, IR, NMR etc.)
e  X-ray spectrometry (EDS, WDS, XRF, PIXE, XANES, EXAFS, etc.)
®  Mass spectrometry (LC-MS, GC-MS, ESI MS, MALDI — MS, ICP-MS, TIMS, SIMS, etc.)
e Instrumental radioanalytical methods (Gamma spectroscopy, NAA, etc.)
e  Mdssbauer spectroscopy
e Laser spectroscopy
* Synchrotron techniques
e Special spectroscopy techniques
e Sample preparation and sample introduction techniques
e Trace and ultratrace analysis
e Speciation analysis
¢ Quality of measurement and metrology
CONFIRMED SPEAKERS
e  Maryam AGHAEI (Department of Chemistry, University of Antwerp)
e Glinther ALLMAIER (Institute of Chemical Technologies and Analytics, Vienna University of Technology)
e Alessandro D'ULIVO (Institute of Chemistry of Organometallic Compounds, UOS of Pisa, National Research Council of Italy)
e Joachim FRANZKE (Leibniz-Institut fiir Analytische Wissenschaften - ISAS - e.V., Dortmund)
o Martin HOF (J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry of the CAS, v.v.i., Prague)
e Norbert JAKUBOWSKI (Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung (BAM), Berlin)
o  Margaretha de LOOS-VOLLEBREGT (Department of Chemistry, Ghent University)
e Marcel Bruno MIGLIERINI (Institute of Nuclear and Physical Engineering, Slovak

University of Technology in Bratislava)

Jurgen POPP (Institute of Physical Chemistry, Friedrich-Schiller University Jena)
Vladimir SKLENAR (Central European Institute of Technology, Masaryk University,
Brno)

Martin URIK (Institute of Laboratory Research on Geomaterials, Comenius University
in Bratislava)

Zdenék WEISS (Institute of Physics of the CAS, v.v.i,, Prague)

Renato ZENOBI (Department of Chemistry and Applied Biosciences, ETH, Ziirich)
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REGISTRATION DEADLINES

e  Registration — opening January 10, 2018
* Registration — closing May 10, 2018

e  Early registration March 31, 2018
e Abstract submission deadline April 22, 2018
CONFERENCE FEES

Early registration — until March 31, 2018

e Regular participation (members of IMMSS or §55) 7000 CZK / 280 EUR
e Regular participation (non-members of IMMSS or 555) 10 000 CZK / 400 EUR
e Students 3500 CZK / 140 EUR
e Company partners 3500 CZK / 140 EUR
¢  Accompanying person 2800 CZK / 110 EUR

Late registration — after March 31, 2018

o Regular participation (members of IMMSS or 555) 8400 CZK / 340 EUR

e Regular participation (non-members of IMMSS or 555) 12 000 CZK / 480 EUR

e Students 4200 CZK / 170 EUR

e Company partners 4200 CZK / 170 EUR

*  Accompanying person 3500 CZK / 130 EUR
SCIENTIFIC COMMITTEE

e Yaroslav Bazel (Slovakia) Peter Matus (Slovakia)

e Ernest Beinrohr (Slovakia) Marcel Bruno Miglierini (Slovakia)
e Tomas Cernohorsky (Czech Republic) Karel Novotny (Czech Republic)
e Jifi Dédina (Czech Republic) Jan Preisler (Czech Republic)

e  Bohumil Docekal (Czech Republic) Silvia Ruzi¢kova (Slovakia)

e  Martin Hof (Czech Republic) Jozef Sitek (Slovakia)

e Viktor Kanicky (Czech Republic) Jifina Sysalova (Czech Republic)
e Jan Kratzer (Czech Republic) Stépén Urban (Czech Republic)
e Pavel Matéjka (Czech Republic) Blanka VIckova (Czech Republic)
CONTRIBUTIONS

Both oral presentation and poster presentation should be submitted solely via online forms at the conference website. The
best poster presentation and the best young scientist oral presentation will be awarded.

CONTACTS

Tomas Vasina - loannes Marcus Marci Spectroscopic Society

email: immss@spektroskopie.cz

http://16cssc2018.spektroskopie.cz
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SPEKTROMETRY o
A MIKROSKOPY W

DLOUHA ZIVOTNOST | VYKONNOST | SIROKA NABIDKA PRISLUSENSTVI | JEDNODUCHA OBSLUHA

FT-IR spektrometry a mikroskopy pro nejruznéjsi aplikace od R&D aZ po rutinni praci

Aplikace v nanovédach

* Analyza ultratenkych vrstev pomoci dedikovaného PM-IRRAS analyza tenkych vrstev
reflexniho pFisluSenstvi, grazing-angle objektivu,

PMA modul ve spojenis IC spektrometrem VERTEX umoziiuje
wafer-ATR pfislusenstvi, PM-IRRAS aj.

dodateénou polarizaci IC svazku. Tim je ve vysledku dosazeno

* Analyza meta-materiali vyssi intenzity pri méfeni ultra-tenkych vrstev na kovovém
+ Chemické mapovani nanoobjektii s prostorovym substratu. PM-IRRAS je vhodnou technikou pro detekci,
rozliSenim aZ 500 nm. identifikaci a pokrocily vyzkum tenkych vrstev.

= UVIVIS aZ THz spektroskopie

Unikatni vakuovy IC kt tr VERTEX
* Spektroskopie s casovym rozliSenim (110 spekter/s) R el e

Vyzkumny FTIR spektrometr VERTEX dosahuje té nejvyssi
citlivosti. Diky unikatni vakuové optice a silné ocelové
konstrukei umoznuje dosazeni vakua pod 0,2 hPa, a tim jsou
potlaéeny pfispévky atmosférickych plynii jako je CO2 a vodni
para na minimum.

+ IC spektroskopie ve vakuu (pod 0.2 hPa)

Single channel

7 000 5000 3000 1000
‘Wavenumber cm-1

TIK a%n www.brukeroptics.cz

INSTRUMENTS
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HPST, s.r.o. Tel.: +420 244 001 231 Autorizovany i g8

Na Jetelce 69/2 Fax: +420 244 001 235 distributor Lt Agilent Authorized
190 00 Praha 9 E-mail: info@hpst.cz Agilent e g Distributor
Ceska republika Web: www.hpst.cz Technologies :

UV-VIS SPEKTROFOTOMETR

AGILENT CARY 60

Univerzalni spektrofotometr s vyjimec¢nymi vlastnostmi:

Dualni paprsek
Nizké provozni naklady diky zivotnosti xenonové lampy vice nez 10 let

Moznosti méreni pomoci optického vlakna bez nutnosti pouzivani drahych
kyvet

Snadné méreni malych objemu vzorku jiz od 0,5 pl pomoci specialni
mikroobjemové kyvety

Méreni s otevienym kyvetovym prostorem bez ovlivnéni vysledku — “room light
immunity”

Proméreni celého rozsahu vinovych délek (190-1100 nm) za méné nez
3 sekundy

Mimoradné rychly sbér dat — rychlost skenovani 24 000 nm/min

Rozsah méreni az do 4 Abs — neni nutné
casté redéni

Vybeér rizného prislusenstvi, diky kterému
zvladnete nejruznéjsi typy a velikosti vzorku

Diky nasi jedinecné akci si ted muzete CARY 60 poridit za velmi
vyhodnych finan&nich podminek! Vice informaci naleznete

na www.hpst.cz/analyticka-chemie/uvvis-spektrofotometry/
jedinecna-nabidka-na-spektrofotometr-cary-60

nebo nas kontaktujte na:

Martina Hakova | martina.hakova@hpst.cz | 730 572 998
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plynova chromatografie pfiprava  vzorku

elementarni  ANALYZA elektrochemie

analyza  povrchd separaEni techniky
DvS REOLOGIE

GC temperace kapalinova chromatografie

UV-VIS spektrometrie GC-MS iyfilizatory
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 1IGC  TOC analj/za RVC

www.pragolab.cz [=l;
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Certifikace dle ISO 9001: 2009, Certifikit TUV SUD Czech ¢islo: 05.094.716-1
Rudna 1361/51. 700 30 Ostrava — Zabieh, Tel: +420 596 762 840, Fax: +420 596 762 849, info@spectro.cz . www.spectro cz

specialisté v oboru spektrometrie nabizeji pristroje firem:

FLUXANA SPECTRUMA

ANALYTIK GMBH

CSPECTRO  Sosreciesc

Ruéni a mobilni spektrometry Jiskrové spekirometry ED - RTG spekirometry ICP-DES spekirometry ICP-MS spekirometry Piiprava materidlu pro RTG
Tavicky, lisy , mlynky,

Analyza v terénu, RTG Analyza pevnych, kapalnych Analyza roztokii pro ultra nizké i spotiebni a referenéni

a jiskrové [ obloukové piistroje Analyza kovovych materiald a praskovych materiald limity detekce spektrometr

Analyzatory otérovych kowi

Coneantretion (%)

ialy véeho | Kontej a lab F na kli¢ a Iy Pfistroje pro prediktivni tidribu pomoci analyzy olejii a maziv - kompletni zafizeni pro
druhu od firmy MBH od firmy FLSmidth Distribuce prvkii dle hloubl tribotechnickou analyzu — na poZadani 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 tispésného pivodniho ICP spektrometiu SPECTRO ARCOS,

Viajkovd lod’ firmy SPECTRO jenz se osvedcil zejména pii analyze tézkych a komplikovanych
matric (podie sloganu ,, tam kde ostatni konci, my zacindme .. ).

Piistroj se vyrabi jak s axialnim. tak s radidlnim snimanim plasmy:
Radiilni pohled - SOP Axidlni pohled - EOP
[
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¥

anové 1 v provedeni MULTI VIEW.

MULTI VIEW je systém s Kombinaci axiilniho a radidlniho pohledu, ktery na rozdil od systému DUAL VIEW nabizi oba pohledy v plnohodnotné
kvalité. Pristroj s DUAL VIEW je v podstaté vzdy zafizeni s axidlnim pozorovinim doplnéné o radialni pohled, ktery viak nema nejlepsi parametry.
Naproti tomu na$ systém MULTI VIEW vim skutecné nabizi dva plnohodnotné piistroje v jednom. Timn si zajistite neomezené moznosti jeho pouziti
v siroké Skile aplikaci, od pitnych vod pies matrice pud, kali aZ po slozité analyzy kovovych vzorki, zasolenych roztoki, skla, drahych kova atd.
Pristroj je ovlidan piijemnym analytickym SW, analyza je rychli (sken za 3 sekundy) a nezivisla na poctu zvolenych ¢ar a prvka pri velmi dobrém
stabilnim rozlideni. Provoz spektrometru je velmi ekonomicky bez naroku na dalii spotiebu argonu, klimatizaci laboratoie, externi chlazeni vodou apod.
Diky tomu, Ze spektrometr umoziuje simultinni méieni a zpracovani tranzientniho signalu (zavislost intenzity na ¢ase) pro libovolny pocet ¢ar a prvka,
je vhodny pro spojeni se vstupnim vnasecim zaiizenim pro rychlé déje jako je laserova ablace, elektrotermicki vaporizace (ETV) apod., a tim poskytuje
moznost analyzovat mikromnozstvi pevnych vzorka bez nutnosti pievidéni do roztoku!

ETV jako prislusenstvi k ICP ARCOS:
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2. Podzimni Skola rentgenové mikroanalyzy 2012 - sbornik piednasek na CD
Skola luminiscenéni spektrometrie 2011 - sbornik prednasek na CD
Podzimni skola rentgenové mikroanalyzy 2010, sbornik piednasek na CD
Inorganic Environmental Analysis

Referencni materidly (pfednésky)

Nazvoslovi 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. Spektroskopické konference

13. Spektroskopicka konference (2007 Lednice)

Sbornik prednaSek ze seminaie Radioanalytické metody IAA"03
Sbornik pfednasek ze seminaie Radioanalytické metody IAA 04
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