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Buirletin

Cislo 30 gerven 1979

27. schize hlavniho vyboru Cs. srektroskopické
spole®nosti pri CSAV se konala dne 25. Zervna 1979 v Né-
rodnim technickém muzeu v Praze 7.

Schizi zahdjil Dr. Josef Kuba a piedal vedeni
schiize prof.Ing.Eduardu Pl8kovi.

Zprévu o &innosti pfedsednictva pfednesl Dr.Moldan.
Znovu upozornil na platné zaésady pro poPéddni akci Spoled-
nosti; jestliZe je pofadatelem {3SS, je nutno, aby byla za-
hrnute v plénu a rozpotu. JestliZe je Spole&nost spolupo-
Padatelem, akce musi byt pfedem schvélena predsednictvem a
v8ichni zainteresovani &lenové SpoleZnosti musi byt o akei
informovéni.

Prof.P13ko byl povéfen, aby zastupoval Cs.spektro-
skopickou spoleZnost na schiizi ndrodnich delegétd na XXI.CSI
{(Colloquium Spectroscopicum Internationale) a B.ICAS (Inter=-
national Conference on Atomic Spectroscopy) v Cambridgi.

Ing.Trika prednesl nédvrh plédnu odborné &innosti na
rok 1980. Hlavni akci v roce 1980 bude 6.&s.spektroskopickd
konference v NitFe,

Cs.spektroskopické spoleZnost uspofédala ve dnech
18.-22,6,1979 v Mikulov® v Kru3nych Hordch seminéf "Metodické
otézky analyzy anorganickych sloZek ovzdudi®,

. Semin&# pripravil a #{dil Dr.Bedfich Moldan, CSc.

Predndsky byly zam&feny na otazky odbdrd vzorkd,
metod stanoveni plynnych, pevnych a kapalnych sloZek ovzdud{
a interpretace a hodnoceni vysledkt. DileZitou souldsti byly
pPednddky z oboru meteoroclogie a organizace m&ficich siti.

V rémci seminé¥e byla uspofddéna exkurze, pPfi které byly
shlédnuty rekultivadni akce v SeveroZeském hn&douhelném revi-
ru a lesni porosty vrcholovych partii XruXnjch hor, zasaZené



exhalacemi. V zdv&ru seminé¥e probZhle diskuse na tema
sprévnostl. pfesnosti a representativnosti vjsledkd a
hlavnich zdrojd chyb.

Byly predneaeny ptednésky :

DuSan Z 4 v odsky , Magdaléna Bre Zn 4,
Hydromateorologlcky dstav, Bratislava: Problémy kontroly
regiondlneho znelistenia ovzguﬁla,

Jaroslav Santroch, IrenaTe s ato
Hydrometeorologicky ustav-0S0C0, Praha: Mafeni zng§1étén1
ovzdui{ v Praze,

Magdaléna B r e 2né, DuSan Z4vodsky,
Hydrometeorologicky istav, Bratlslava rimenté
vyskum zneZistenia ovzdudia vo vybr oblagtiach

Jan Abrahanm, Hydrometeorolog1ckj dstav,

Usti nad Labem: Sledovéni znedist udji v oblasti
ohofi systéme ill
Frantisek R e i n , CSAV Ostav fyziky atmosféry,
Praha: Meteorologické aspekty m&rendi Skodlivin v ovzdusi,

Ivan O brusn { k , Ustay jaderného vyzkumu,
ReZ u Prahy: kte todické problémy pfi aktivadnj
analyze atmogférickych 3kodlivin,

Irena T e s a ¥ o v 4 , Hydrometeorologicky
dstav - 0S0C0, Praha : Atmosférické aerosoly,

Tibor G &4 1 , Katedra fyziky Pedagogicke) fa-
kulty, Nitra: Niekto odické problé aer

lov iskrovym hmotnostnym spektrometrom,
Natélia Pl i e 3 ovské,Karol F1 ériédn,
Katedra chémie HF V3T, Ko&ice: Speggggg;gf;ggé stanovenie
opovye rvkov v raé h 4
Ji*f N o v 4 k , Hydrometeorologicky ustav,
Ust{ nad Labem: Analfza sloulenin F a S v imisich,
Jan Bre jcha, ORGREZ Most Stanovend
idni usiku a snor (9 us uo z tého
vzorku,

: Pavel S édgner , Lubomir Kacele , Che-
moprojekt Praha, J. Macner, Hydrometeorologlckj

dstav, Praha: Nové poznatky z{gkané pfi studiju fotometrické-
ho stenoveni kyslidnjku siFicitého metodou West-Gaeke,

JivrYf Sme jkal , Vyvojovy a racionaliza¥ni
istav primyslu papfru a celuldzy IRAPA, Praha: Systém pro
gonthué ni m&feni emisi kysli&niku glilé;téhg z _vyroben
ulfitové bunidiny,

Miroslav J e 1L { n e k , Katedrs fyzikélni

elektron1ky CVUT FJFI, Prsha: DAlkové méfend anorganickych
gloZek v ovzdu3i pomoci laseru.

e = e L

Dana Fottovéd, Bedfich Mol dan,
Ustredni \stav geologicky, Praha: Zkudenosti s odb&rem
sréfkovych vod,

Jitina Kore &k ov &, Ustfedn{ ustav geo-

log1ckj Praha: 1yza sréikovych v tomovou ]
spe 3;9mgtr1i. |

Miroglav V e sel T e Ustfedni dstav geglo-
. i ké

Vliadimir Marek, Petr Holler, Stétni
vyzkumny dstav ochrany materidlu G.V. Ak1mova. Praha:
Metodi 0 { drovnd znefistén h_atmosfe-

1ickych stanicich SVUO

Petr Pu s chel , Vyzkumy istav pro hn&dé
uhli, Most: taminac oce z a_refer 1 bla
anorganickymi slozkami aerosoly.

Eva Outratovéd,6 OONZ- OHS, Praha:

ah olova ci ro é re va u-
pikaci,
Bohumil 2 i tnansk y ., Cs. metrologicky
istav, Bratlslava iektoréd m tr ic a ty merania
a nejmé & ickye Z ovzdulia



SEKCE OPTICKE ATOMOVE

SPEKTROSKOPIE

24, pracovni schiize se konala dne 30.5.1979
v Havifov& na téma "Proces inovace spekirochemické enaly-
tické metodiky, p¥istrojového vybaveni a hodnoceni tech-
nicko-ekonomické efektivnosti®,
Schizi p¥ipravil a #{dil Dr.Jan Mréz.

Byly pFedneseny piednésky:
Bohumil P o 1 e j , VSCHT Praha: Spektrochemické

analytické gﬁ%ggx a pPedpoklady jejich inovaci.
resume nedodano.

Miloslav L u k & 8 , VO CKD, Praha: Metodi
v a acovdni pro stic info

Referdt ve své uvodni %4sti objasruje a zddvod-
_fluje vyznam vddeckotechnickych a prognostickych informaci

pro préci v&deckych pracovnikd a odborniki obecn® a vymezu-
Je oblast vyuZivédni obou druhd informaci.

V dal3im se zddraznuje vyznam vddeckotechnickych
a prognostickych informaci pro odborniky pracujic{ v oblasti
spektroskopie a nutnost pfedvidéni didsledkd rychlého rozvoje
v&dy a techniky pro tento obor, zejména vznik pPredpokléda- e
nfch novych zarizeni, pfistrojového vybaveni a metod préce.
Upozornuje se na vyznam automatizace a uplatndni poditaZd
v oblasti spektroskopie.

Navrhuj{ se formy zjisfovéni a zpracovéni v&decko-
technickych a prognostickych informacf pro odborniky ve
spektroskopii, a to v souladu se soulasnymi moZnostmi. Do-
poruuje se odbornéd ¥asopiseckd literatura a upozornuje se
na mo#¥nost vyuiivéni magnetopédskovych systémd INSPEC a
CACon pro oblast spektroskopie. UvAd&j{ se nZkteré zdkladni
pokyny pro prédci s prognostickymi informacemi.

V z4vé&ru se poddvé ndvrh na pokryti informaZnich
poZadavkd odbornikd ve spektroskopii vyZlen¥nim pracovnika
pro tuto &innost, nebo vytvoPfenim skupiny sloZené z pracovni-

k& VIEI pfislu3nych pracovidf a spektroskopickgch odbornfikd.

Ji*f Hou sk a , V8 (KD, Praha: Mikroproce-

gory v inovaci pFistrojové techniky,

V¢znamnou mo%nost racionalizace zpracovéni toku
informaci ve spektroskopické laborato¥i nabizi vypoletnd
technika. Ve srovnéni s oblasti hromadného zpracovéni dat
a vddecko-technickych vypo¥td zde najde efektivni uplatn&ni
i jednotka men3i - mikropoZitat. |

MikropoXita%e mohou pracovat se vstupy v piimém
elektrickém napojeni na zdroje informaci nebo poveld. ;
Vystupy mikropoZita¥e jsou napojeny na informadni displeje
- miZe byt pouZita tiskérne, délnopis, video - displej.
Prévd tak mohou vystupy dévat signdly pro vykonné &leny ja-
Xo jsou elektricky ovlddané spina¥e, signalizace, ventily,
servopohony atd. Pro komunikaci obsluhy s mikropo{italem
1ze poufit klévesnici pro vstup a displej pro vystup dat.

Nikteré mikropo¥ita¥e pouZivaji pro uchovéni dat
a programu i magnetické pam&fové jednotky - kazetu nebo
Floppy disk. Ne)8ast&ji uZivané jazyky (blok s firmware)
jsou obdobou jazyka BASIC, jehoZ jedna verze pro mikropodi-
ta%e mé jméno TINY - BASIC.

. Mikropoditad samotny miZfe byt velkoseriovym a tedy
i lacinym vyrobkem. Pro jednotlivé aplikace jsou speciali-
zované jen bloky prizpisobeni na vstupech a vystupech a
z8klad ztstdv4 univerzélni.

Odborné skupina laserové mikroanalyzy

7. pracovni schize se konala dne 29.5.1979 v Ha-
vitova,
Schizi p¥ipravila a PFidila Ing.Vladimira Jéno3ikové.

Byla prednesena piednéska:

Josef K o z & k¥ , Vysokd 3kola zem3dZlskd,Praha:
Qtézky pPfistrojové techniky laserové mikrosnalyzy,

P¥ednés8ka obsahovala kritické zhodnoceni tech-
nickych parametrd mikroanalyzétoru LMA 1 pro nejlastdji vy-
uzivané gracovni podminky mikrcanalyzy s timto pf{istrojem:
dvojstupnovy systém buzeni s laserem v neFizeném provozu.

Byl zhodnocen vliv kapacity a indukce sekundédrniho
zdroje, vliv geometrického uspoPfddéni elektrod sekundérniho
zdroje a vzorku, kontaminace okol{f zésahu laserem sekundér-
nim elektrickym vybojem a byly uvedeny konkretni vysledky
z realizace metody pro analyzu geologickych materidld.

V dal3i Zdsti pPednésky byly uvedeny vysledky pro
reprodukovatelnost Ubdru hmoty pFi analjze s riznym prims-
rem krdterku (pro 80 um 10 - 20 % rel.) a praktické vyuZi-
t{ regresni zdvislosti intenzity spektrdlni &&ry na dbZru
hmoty (resp. objemu vzniklého krdterku) ke kalibraci a



vyhodnoceni vysledkd bez pouZiti referentniho prvku. (Uve-
den p¥iklad pro stanoveni Fe v geologickych materidlech).
D4&Ie byly hodnoceny i dalsi obecné moZnosti vy-

uziti laserové mikroanalyzy, jako je zmendeni prim&ru sto-
Py na vzorku p¥i mikroanalyze a vyuZit{ ¥izenych impulzi.

; Byly uvedeny i dal3i aplikace laserd ve spektrél-
n{ enalyze: ve spojeni s fotoelektrickym detekinim systé-
mem, ve spojeni s hmotovym spektrometrem a s dpravou k rea-
lizaci atomové absorp®ni spektrometrické analyzy.

Odborné skupinea spektroskopie kowvd

6.pracovni schize se konala dne 29.5.1979 v Ha-
vifové, ; )
Schizi pPipravila Ing.0ldridka Stankové.

Byla p¥ednesena piednéSka:

Jind¥ich L e g o , CVUT, FEI, katedra fyziky,

Praha: SouZasné problematika a dels{ vyvoj budfcich zdro-
i% pro spektrochemickou analyzu,

Jednim z fundamentélnich &lénkd celého spektro-
chemického analytického procesu pri analyze latek ve vi-
zudlni a ultrafialové oblasti spektra jsou budiei zdroje.
Na sprédvné funkci zdroje zévisi nejen kvalitativn{ a kvan-
titativni vysledek analgzy, ale predev3im jeho sprédvnost
a pPesnost., Pritom roz8ifovdni vyuziti spektrochemické
analyzy a poZadavky na zkrdceni a automatizaci celého pro-
cesu vyznam budicich zdroji déle zvysuji.

Zdroje, které dnes pPichézeji v dvahu, pracuji
vesm&s v pulsnim reZimu, ktery mé radu prednosti. Lze jim
krétkodob® vybudit i vySepoloZené energetické hladiny, pFi
pPijatelném stfednim zatiZeni elektrod, které se Zasto
je3t& sniZuje pritokem inertniho plynu.

AZ dosud vlédne predstava, Ze dostatedny polet
v¥bojt, pFes nd% se integrace provddi, jiZ zaru¥uje i
dostate&nou reprodukovatelnost vysledku analyzy. Proti té-
to domné&nce lze vznést ndkolik némitek zdsadniho rédzu. Je
nutno hledat spolehlivé cesty ke stabilizaci vyboje. Vedle
uplatné&ni pomocného jisk¥ist& &i zapéleni vyboje externim
zdrojem je moZno zlep8it parametry analytického jiskPidté
v elektrickém obvodu budiciho zdroje.

Z hlediska fyziky plazmatu lze problém stru&n&
charakterizovat tak, Ze je nutno zajistit okrajové podminky
a nékteré parametry plazmatu tak, aby se staly zanedbatel-
nymi fluktuace podstatné pro analyzu. Toho lze dosédhnout
nap¥f. vndjsim magnetickym polem vhodné konfigurace. vvraz-
nym makroskopickym proudénim plazmetu (stabilizace plynovym
&1 kapalinovym virem) nebo vn&jdim tlakem.

Dal3i moZnosti realizovat budfci zdroj potlalu-

m— e -

jici nestability plazmatu je zavést zp&tnou vazbu od vy~
bojového proudu zp3t ke zdroji. Idedlni by v3ak bylo,
kdyby zp&tnd vazba byla vedena nikoliv od vybojového
proudu, ale od intenzity spektrélni ¥éry. V soulasné dobd
se teorie dynamiky zp&tnovazebnich soustav studuje velmi
podrobn¥ jak z hlediska jednoduchych soustav s primym vli-
vem, tak i soustav slozit&jdich, vyuZivajicich modernich
kybernﬁtickych prvkd a schopnych programovéni (mikropro-
cesory).

Odborné skupina automatické spektrometrie v hutnictvi

4.pracovn{ schize se konala dne 29,5.1979 v Ha-
vitové. "
Sehdzi pripravil Ing.Karel Kubon, CSc.

Byla pfednesena prednéska:

Milogslav D v o ¥ & k¥ , Vyzkumny dstav CKD,
Praha: Qvlivndn{ procesu prevodu materiflu do plazmatické-

tavu rukturou ana v ch vzork

Na zéklad® speciéln¥ pripravenych vzorkd odli-
tych z tvdrné litiny do kokily z Zisté médi rozm&ru 100 x
100 x 355 mm byl sledovén mechanizmus transportu materidlu
do plazmatu, 0dlité vzorky m&ly primér 45 mm s odstupno-
vanou tlousdfkou 4 mm, 8 mm & 16 mm. Krom& toho byl posled-
n{ vzorek o tloudfce 16 mm odlévdn do piskového jédra. Pro
vzorky &.1 af 4 byly neam&feny rychlosti chladnuti:185 K/sec..
130 X/sec., 79 K/sec., 24 K/sec. Po \pravé analyzované plo-
chy pro kvantometrickou analyzu bgl kaZdy vzorek zvéAZen =2
odjiskiPen za stejnych parametrd. Ubytky stanovené dalsim
vé%enim byly pro vzorek ¥.1 a% 4 : 12,8 mg, 10,9 mg, 9,5 mg
a 2,5 mg. Metalografické vy3etfeni ukdzalo, Ze vzorek g.1
aZ 3 mé bilou strukturu s riznou velikosti jednotlivgch
gtrukturnich Wtvart. Vzorek &.4 pak pFedstavuje tvérnou li-
tinu s vyloufenym kuliZkovym grafitem. )

Spektrometrickéd m¥feni provedend za stejnych pod-
minek ukézala, e vyatupni signdly u prvnich ti#{ méteni se
u uhliku a kFemiku vyrazn® 1isi., Nejvyrazn&jsdi rozdil byl
zji3t3n u vzorku &.4. Z vystupnich 8ignéld lze odvodit, Ze
viastni vyboj v prvé fdzi napadd u vzorku &.4 kulidky vy-
loufeného grafitu na dkor vlastni kovové matrice.

Rychlost chladnuti vzorku, struktura vzorku,
transport materidiu vzorku do plazmatu tvoFi fet?z,_ve kte-
rém ka%dé jeho #4st miZe podstatnym zplsobem ovlivnit v{-
sledek analyzy. Céstend je moZno eliminovat tyto skute
nosti vhodnym predjiskfenim. Srovnénim pfredjiskifovacich
kFivek studovanych vzorkd dojdeme k zévEru, Ze totoZnych
vysledkd u vzorku &.1 doséhneme po 20 sec.pfedjiskfen{,
w vzorku &,2 po BO sec,,u vzorku &.3 po 100 sec. a u vzorku
&.4 po 200 sec.



Odborné skupina spektroskopie nevodivych materidld

Ve dnech 11.«15. &ervna 1979 se uskute&nil kurz
Metodiky kvantitativni spektrochemické analyzy pofddany
Ceskoslovenskou spektroskopickou spolelnosti p¥i dsav,
Odbornou skupinou spektroskopie nevodivych materidly v
Skolskom rekrea®nom stredisku, Elektréren II., Senec,
Slnednd jazerd. :
Vedoucim kurzu byla RNDr.Jana Kubové.

Kurz absolvovalo 26 poslucha¥l s riznorodym
stupn®m vzd&léni a riznym stupn®m praxe v oboru kvantita-
tivni emisn{ spektrdlni analyzy.

Prvd &dst kurzu byla obecnd, druhd byls specia-
lizovédna na skupiny geologickych materidld a vodivych ko-
vovych materidlfi. Semind¥Pe byly zamé&Feny na popis konkret-
nich pracovnich metodik.

Na zév&r kurzu dfastnici nav#tivili spektroche-
mické pracovidt® Geologického idstavu PFUK, Bratislava,

Lze konstatovat, Ze kurz splnil v celém rozsahu
vyt&ené posléni a lze jej oznalit za dspddny. Pro kursz
byla vydédna skripta.

Odborné skupina atomové absorp&ni a plamenové spektro-
skopie

Kurz atomové absorpZni spektroskopie byl uspo-
¥4dén ve dnech 12,-13, Zervna 1979 na VSCHT v Praze.

Teoretickd &d4st kurzu (8 prednédsek) se uskuted-
nila intenzivni formou (8 hodin denn&) ve velké posluchér-
né na V3CHT Praha. Na z4v&r prob&hla panelové diskuse, kde
v3ichni pfednéddejici odpovidali na dotazy tykajici se
praktickych analytickych problémd jednotlivych dlastnikd
kurzu. Poslucha&®i, ktefi se pFfihldsili i na praktickou
%4st kurzu, byli rozd&leni na jednotlivd Skoliei praco-
vist&, Praktickd &4st kurzu se uskutedni individuéln¥ v la-
borato¥{ich VSCHT Praha, U0G Praha, EGU Praha, Lachema Brno
a PFFKU Bratislava a bude ukonZena do konce r. 1979.

Kurz se setkal s velkym zédjmem a_pozornosti
viech W¥astnikd. Byla ocen®na vysoké droven v3ech predné-
ek a zejména skript (které v3ichni absolventi kurzu ob-
dr%eli), protoZe v sou¥asné dob& v Zeské literatu¥e chybi
monografie, kteréd by o AAS pojednévala v potfebné 3i¥i a
zachycovala vyvoj poslednich let této vyznamné analytické
metody. Kurz p¥isp&l k rozvoji AAS a jist¥& usnadni zadina-
jicim pracovnikim vstup do tohoto oboru.

SEKCE MOLEKULOVE
SPEKTROSKOPIE

Odborné skupina spektroskopie pevného stavu

14. pracovni schize se konala dne 28.3.1979
v Praze.
Schitzi pfipravila a ¥idila Dr.Milena ZAv&tové, CSc.

Byla pfednesena piednédska:

Claude M. Penchina, Department of
Physics and Astronomy, University od Massachusetts :

Cathodoluminescence from chromium and oxygen in gallium
arsenide, .
Two luminescence bands have been previously re-

ported in gallium arsenide doped with chromium, one cent=-
red around 0.80 eV with a no-phonon line at 0.839 eV, the
other a featureless band centred around 0.56 eV (1, ?).
We present the results of high resolution cathodolumi-~
nescence measurements with show that the line at 0.839 eV
has 13 components and that there are three broader lines
at around 0.57 eV associated with the lower energy band.
Temperature dependence measurements have shown that there
is no shift in the transition energies between 4K and 25K,
and indicate that splitting cccurs in both the initial
and final atates of the transitions. Relative transition
rates have been determined from the thermalization measu-
rements on the no-phonon lines. Weak absorption lines
close to 0.84 eV are also reported; Their relationship
with the luminescence features, the broad absorption
band previously seen in this spectral region (3) and pho-
toconductivity (4) will be considered. These lines are
correlated to a crystal field model with anharmonic Jahn
Teller coupling. The effect of oxygen in these spectra

is slso considered(5).

1, H.J.Stocker and M.Schmidt, J.Appl.Phys.47,2450 (1976)
2. W.H.Koschel, S.G.Bishop and B.D.McCombe, Solid State
Commun. 19, 521 (1976)
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3. D.Bois and P.Pinard, Phys.Rev. B9, 4171 (1974)
Ippolitova et al., Sov.Phys.Semicond. 9, 864 (1976)

4, Tyler, Jaros and Penchina, Appl.Phys.Letters 31.208,(1977)
Masut and Penchina (unpublished)

5. E.Ligﬁtowlers. M.Henry and C.Penchina, Int.Conf. on
Physics of Semiconductors, Edinburgh, 1978.

Supported in part by the Office of Naval Research under
contract NOOOl4 - 76 - C - 0890, by the Science Council,
and the University of London Central Research Fund.

15. pracovni schize se konala dne 23.5.1979
v Praze.
Schizi pPipravila a #{dila Dr.Milena Z4v&tové4, CSc.

Byly pfedneseny pfednédky:

P. 8iroky , Fyzikdlni ustav CSAV, Praha :
Magnetooptické vlastnosti feritd se spinelovou strukturou,

Interpretace optickych spekter feritd se spine-
lovou strukturou na zéklad¥ znémych experimentélnich idajt
je dosud obtiZné. Bylo konstatovéno, Ze zdrojem daldich in-
formac{ by mohla byt magnetooptické spektra, kterd dosud
nelze ziskat z literatury.

Hlavni %4st prednédky byla vinovédna rekapitulaci
m&Ffen{ poldrni Kerrovy rotece . (PKR), provéd&nych ve Fyzi-
k4lnim \dstavu. Pozornost byla zam&fena ptedevdim na rozbor
moduladnich techni pouZivanych p#i magnetooptickych expe-
rimentech a byly shrnuty zkusenosti s modulaci pomoci Fa-
radayovy rotace v toluénu, déle pravoihlou modulaci navrie-
nou Rinzemou a nakonec¢ s modulaci pomoci rotujiciho pola-
rizdtoru. Tento rozbor byl ukonden celkovym popisem vlast-
niho za¥*izeni a vysv&tlenim funkce jeho jednotlivych Zdsti.

V zévdru byly ziskané zkulenosti dokumentovény
zm&Fenymi spektry PKR ve spektrélnim oboru od 0.5 do 4.0 eV
pro osm vzorkd ze systému Mane3_x04, x£¢0;1,6) . Zm&Fené

hodnoty PKR se pohybuji v hodnotéch FéddovE setin aZ desetin
stupn&; reprodukovatelnost Jje zhruba 10 ®, petrné nédsledkem
poruch vznikajicich pfi optickém ledt3ni vzorkd.

Z. 35im3&a, Fyzikdln{ dstav CSAV, Praha :
Optické vlastnosti feritd se spinelovou strukturou.

Nejprve byla charakterizovéna velkd skupina
kysli&n{kd 3d- pFechodovych prvkd, jakoZto skupina létek
8 velkym stupn®m lokalizace valen&nich elektroni odpovéd-
nych za vyznalné magnetické vlastnosti. Z elektrického hle-
diska patr{ tyto ldtky v&t8inou mezi polovodile s plreskoko-
v§m mechanizmem vodivosti, p¥i n&mZ je ektivovéna pohybli-
voat nositeld proudu. Na zdklad® rozloZeni elektrond mezi
jednotlivé hladiny byl navrien jednoelektronovy pésovy mo-
del, tvofeny 3irokym valendnim pdsem 2p hladin aniontd
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kysliku 02" a vodivostnim pésem 48 od kationtd p¥echodové-

_ ho prvku. V zakdzaném pésu, jehoZ 3ifka je podle typu ky-

sliéniku 5 - 10 eV se nachdzeji degenerované lokalizované
3d-hladiny, které se vlivem vyménnych interakci a krysta-
lovym polem 3t&pi na jednotlivé termy. Optické vlastnosti
jsou pak chareskterizovdny fadou slabych uzkych absorp&nich
pésd v oboru energii dopadajicich fotond 1= 3 eV, zplso-
bengch pfechody mezi jednotlivymi 3d-hlaedinami kationtd,
nédsledovanych p¥i vy38ich energiich (3 - 5 eV) pfechody v
ddsledku ptrenosu néboje typu 2p—>3d, event. pfechody na
vy33{ orbity kationtd typu 3d—>4s. Ndstup vlastni absorpce
v disledku prechodd elektrond mezi valendnim a vodivostnim
pédsem nastdvA aZ pFi energiich nad 5 eV. Tyto obecné zéviry
byly dokumentovény vysledky m3Feni reflektivity, indexu
lomu a absorp¥niho koeficientu manganatych feritd v oboru
0,5 = 5 eV. Vedle absorp®nich pédsd zpisobenych pFechody

na 3d- hladindch iontd Fe3* a Mn%* se podafilo identifiko-
vat u n¥kterych sloZeni v blizkém infraZerveném oboru i
prispévek volnych nositeld, ktery se dal uspokojive® vy-
sv&tlit pomoci teorie malého polaronu.

Odborné skupina magnetické rezonan&ni spektroskopie

Odborné skupina Magnetické rezonan&ni spektro-
skopie uspofddala 26.4.1979 svou 13. pracovni schizi, je-
jiZ téma bylo "Vyuka NMR a EPR na vysokych Skoléch"™. Schi-
ze se konala v Brn& v n.p. Lachema a byla pojata jako pa=-
nelovéd diskuse na tato témata: Stav vyuky v zékladnich a
specializovanych pfednédSkéch, p¥istrojové vybaveni a po-
micky vZetn& skript a ufebnic a pfedstavy o tom, jak by
m&la vyuka vypadat., Schize se zilastnilo 20 pedagogl z jed-
notlivych &eskoslovenskych vysokych 3kol a to z V3CHT Praha
a Pardubice, z Matematicko-fyzikdlni fakulty KU Praha,
Chemicko-technologické fakulty SV3T Bratislava a z PFirodo-
v&deckych fakult v Bratislav&, Olomouci a Brni.

Panelovou diskusi zahéjil a ddastniky privital
Dr.M.Holik z n.p. Lachema. Po té informovali Jjednotlivi
dZastnici diskuse o stavu vyuky na svych vysokych Bkoléch.

Zévérem se v&t3ina diskutujicich shodla v tom,

%e s NMR charakteristikami organickych sloufenin by m&li
byt studenti dikladndji seznamovdni jiZ v zékladnich pfed-
nédskdch z organické chemie, tak jak to vyZaduje soulasny
trend, co? se projevuje nap¥. i v publikacich &ist& synte-
tického charakteru. Déle bylo navrZeno, aby byli zéjemeci

o magnetickou rezonan¥ni spektroskopii informovéni v rémeci
korespondence odborné skupiny téZ o publikaci novfch skript
z tohoto oboru, K tomu je t¥eba, aby pfisludni sutofi ozné-
mili nézev skript a jejich vydavatele jakmile skripta vyjdou
pFedsedovi 0S Doc.J.Komendovi na katedru fyzikélni chemie
PF UJEP v Brné,
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Seznam 8skript

M. Popl a kol.: Zédklady instrumentdlni analyz
(V3CHT Praha, V3CHT Pardubice

P. Adémek, E. Janedkovd. J. Kuthan, J. Pale&ek, V. Skéla,
P. Tr3ka : PPiklady z fyzikdlnich metod organické chemie
(VSCHT Praha, fak.organické technologie)

&, Kov4¥, A. Piklerovéd : Fyzikélne metddy zisfovania &truk-

tiry organickych zliu&enin - experimentélnéd tech-
nika a priklady (SVST Bratislava)

8. Kovad a kol.: Fyzikélne metddy zisfovania Struktiry
organickych zld&enin (SV3T Bratislava)

0. Exner : Fyzikdlna organické chémia-Struktira a fyzi-
kdlne vlastnosti organickych zldEenin
(SV3T Bratislava)

M. Holfk : NMR spektroskopie pro chemiky (PF UJEP Brno)
J. Sev&ik: Protonovéd NMR spektroskopie (PF UP Olomouc)

14, pracovni schize se konala ve dnech 30.5.-
1.6.1979 v rekreanim stfedisku SAV v Pezinskej Babe.
Schiizi p¥ipravil a ¥#{d4il Doc.Ing.Dr.Jaro Komenda, CSc.

Byly pfedneseny pfednédky:

Alexandr T k 4 & , Ustav chemickej fyziky,
Chemickotechnologické fekulta, SV3T, Bratislava: Volné a
koordinované radikdly v bioldgii a vo vyskume rakoviny
3tudovane metodou EPR

Nédorové bunky unikajd z integrdlnej kontroly
celého organizmu a chovaji sa ako nezdvislé jednobunelné
organizmy. Po strate medzibunelnej kontaktnej inhibicie
ich mnojenie a rast prebieha nekontrolovatelne bez koordi-
nécie s potrebami celého organizmu. Tdto antievoluZné ten-
dencia je charakterizovand zniZenim obsehu informécii a
vzrastom neporiadku, Neporiadok je silne nedpecificky a
m8%e byf indukovany velkym poZtom faktorov: Ziarenim, vy-
sokou teplotou, fyzikdlnym poskodenim, chemickymi karci-
nogénami, kyslikovym stresom, virusmi a tieZ nekontrolo-
vanou hladinou volnych radikélov.

Metddou EPR v obdobi poslednych desiatich ro-
kov sa nazhromdZdili experimentdlne dfkazy o existencii
voIngch radikdlov v biologickom prostredi ziZastnujicich
sa jednek normdlnych bune&nych procesov, jednak polas pa-
tologickych procesov. ‘

: EPR spektroskopia sa \ape3ne aplikcvala pri
3tddiu prenosu vodika ako aj elektronového prenosu u re-
akcii chemickych karcinogénov, u biologickych a synte-
tickych antioxidantov, ako aj pri 3tuddiu biologickgch
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ter¥ov reagujicich s reaktivaymi kyslikatymi radikdlmi
alebo s radikdlmi karcinogénov. Podstatne nové tendencie
na drovni metalenzymami katalyzovanych biologickych re-
akcif boli odhalené 3tudiom koordindcie peroxy radikélov
na hémovych skupindch kontrolnych enzymov respira¥ného

eykclas V prispevku boli diskutované nasledujice oblas-
ti chémie volngych radikélov v oblasti bioldgie a pri vy-
skume chemicky indukovanej rakoviny:

1. Faktory kontrolujice reaktivitu voInych radikélov v
biologickom prostredi.

2. Jednoelektrdnové redox reakcie v pritomnosti prechod-
nych kovov a udloha kyslikatych radikédlov pri normél-
nych, enzymaticky kontrolovanych ako aj patologickych
radikédlovych reakciéch.

3. Klagifikécia karcinogén-potencidlnych a karcinogén-
preven¥nych antioxidantov na zéklade reaktivity ich
voInych radikdlov a synergetickych mechanizmov v pri-
tomnosti E a C vitaminu a glutationu.

Stanislav B i s kupi & , Katedra fyzik4l-
nej chémie, Chemickotechnologickd fakulta SV3T,Bratislava:
Kvantovg-chemicky pristup k vypo¥tom g-tenzora a kon3tént

erje ] interakcie,

Vychédzajic z kvédzirelativistick4ho hamiltoniédnu
boli sformulovand kvantovomechanické operétory dominantné
pri vypofte kondtént izotropnej hyperjemnej interakcie a
zloZiek elektronového g-tenzora. Nadrtol sa postup polo-
empirického pristupu pri vypo¥te kon¥tént hyperjemnej in-
terakcie z vypo¥itanych hodn8t spinovych hugtdt na s-orbi-
tdloch jednotlivych atdmov. Na odvodenie vz{ahog pre vy~
po¥et zlo%iek g-tenzora sa vyuZila poruchové teoria do 2.
poriadku. Boli diskutované problémy spojené s vypoltom
jednotlivych maticovych elementov a otézky invariancie
takto ziskanych vy¥sledkov voEi zmene polohy po¥iatku si-
radnicového systému. Tabulkovou formou sa prezentovali
vysledky vypo&tov uvedenych parametrov EPR spektier ab
initio a semiempirickou INDO metodou.

G. P1lesch, Ustav enorganickej chémie SAV,
Bratislava: uziti ri_ 3tddiu komplexov prech e

kovov fixovanych ne povrchu anorganickych nosidov,
Studovali sa EPR spektrs komplexu TiCly.2THF

vigzaného na povrch anorganickych nosifov (MgO, SiOz) mo-

difikovanych Grignardovym &inidlom. Povrchové komplexy
Ti(III) vykazuji asymetrické linie EPR g=1,94,4 H=5 mT,
%0 sveddi o tom, Ze Ti(III) je zabudovany v ligandovom
poli nizkej symetrie. Intenzita signélu EPR zodpovedd
mnoZstvu Ti(III) stanovenému cerimetricky, &o znamend, Ze
Ti(III) je viazany na povrchu vo forme magneticky izolo-
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vanych komplexov., Pri zahriati povrchového komplexu na
90° C prebieha pravdepodobne disproporciona®néd reakcia

2 Ti(II1)—> Ti(II) + Ti(IV) a moZno pozorovaf novy

dzky (A H=0,95 mT) signél g=2,003 , ktory prislicha
praygepodobne organickému radikdlu fixovanému na povrch

nosida.

P. Stopka ,DM,.Wargnercovéd,
Ustav anorganické chemie CSAV, Praha : EPR studie redukce

tetragulfoftalocyaninu vanacdylu kyselinou askorbovou.

Metodou EPR spektroskopie bylo zjidt&no, Ze pii
autooxidaci askorbdtovych iontd ve vodném alkalickém roz-
toku, katalysované tetrasulfoftalocyaninem vanadylu
/VO (tspc)/ dochdzi k redukci katalysétoru na vanadity
komplex. Komplex V°* 1ze reoxidovat kyslikem na pdvodni
formu. Jsou diskutovédny rovnovdhy mezi monomérem & dimérem
VO(tspe) za riznych podminek. Produkt autooxidace, kyselina
dehydroaskorbovd i kyselina askorbov4 tvori adukt s VO(tsapc),
Jjak vyplyvd z hyperjemné struktury spekter. Redukci VO(tspc)

reoxidaci komplexu V3* 1ze v cyklech opakovat. Tvorba
aduktd bréni dimerisaci VO(tspc).

Ao S:t 8 8§k o, P Poe L1 k@& B, T o=
manovid&, V.Patoprsty b Katedra fyzikélne]

chémie SVST, Bratislava: Anion radikily vznikajdc ri ka-
todickej redukcii 2-furélovych derivétov,

Furédl a jeho derivéty sd v dimetylformamide rever-
zibilne redukované na prislu#né anién radikdly. Pomocou ESR
boli merané a analyzované ich spektréd. Vypo¥itané hodnoty
#tiepnych kon3tdnt a polvlnovych potencidlov INDO-metddou
si v dobrej zhode s experimentom. Maximélna hodnota ¥tiepnej

konitanty sa pozorovala pre aldehydicky protén furélového
anionu /aH=1,01 mT/, #tiepne konZtanty pre ostatné protdny

furénového kruhu si; agzo.115 T, a§=o.49 mT, ag=0,64 n.

Pri substitudecii protdénu v polohe 5 furénového kruhu dochédza
k presunu spinovej hustoty nespédreného elektronu na Jadro
dusika /ay=0.53 mT/ a k zniZeniu na aldehydickom protdne

/aH=0.334 mT/. Zmena polvlnového potencidlu pri jednotli-

vych substituentoch dobre koreluje s ich Hammetovymi kon-
Stantami.

P. Balgavy b Farmaceutickd fakulta a Ustav
fyziky a biofyziky UK, Bratislava : Stabilné radikély v
8tddiu Itruktiry membrén,

Zékladnou zloZkou biologickych membrén sd dvoj-
vratvy fosfolipidov, ktoré pri fyziologickych teplotéch
sa nachddzaji v oblasti fézového prechodu medzi tekutokry3-
talickou a gélovou fézou. K ¥tddiu Struktiry a dynemiky
ty¥chto sistav sa vyuZivajy stabilné radikdly nitroxylového
typu. Pomocou spinovych zna¥iek (stabilny radikél kova-
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lentne naviazany na zloZku membrény) moZno ziskaf ddaje
o segmentdlnom parametre usporiadania (trans-gauche) po-
hyblivosti (korelaZny Zas) a polédrnom profile membrény
(difdzia HpO do hibky membrény). Pomocou spinovej sondy
(maléd moleﬁula stabilmého radikélu) moZno studovaf ro-
tadny a transladny pohyb radikdlu a rozdefqvaci koefi-
cient radikdlu medzi membrénou a ju obklopujicom H0.

Vo v3etkjch pripadoch ziskanie prislusnych parametrov
predpokladd dokladnd teoretickd interpretéciu EPR spek-

LLeEs Zmerali sme aktivaZné energie rotaZného (Ey)

a transla¥ného pohybu (E4) a difdzny koeficient trans-
legného (Dy) pohybu stabilného radikélu 2,2,6,6=-tetra-
metyl-4-oxopiperidin-N-oxyl v tekutokry3talickej fdze Ry
sistavy lecitin + H»0. Z{iskané hodnoty:

E_= 23,6 KJemol™ ! E,= 23,7 KJemol~
& S |
Dt= 9,2 * 2,6:10 'em“ s

1

J. Pilap , Ustav makromolekuldrni chemi?
iSAV, Praha: Dal3i vysledky studia polymeru metodou spin-

labelu,

V pPispdvku byly porovndny vysledky ziskané pifi
vyhodnocovéni koreladnich dob z EPR spekter nitroxidd
v oblasti vym&nného zidieni za pouiiti riznjch modeld. Mo=
del axiélnd symetrické anizotropni rotaedni reorientace
vede k ziskéni hodnot koreladnich dob T(o) a T(2) respek-
tive sloZek axidln¥ symetrického rota¥niho tenzoru R} a Rj.
Tyto hodnoty jsou velmi citlivé na hodnoty sloZek tenzord
hyperjemné interakce z g-faktory studovaného nitroxidu.
Hodnoty korela¥ni doby Tg, které jsou do urdité miry stfed-
nimi hodnotami t{(o) a T(g). na hodnoty tenzori hyperjemné
interakce z g-faktoru citlivé nejsou. Model isotropni ro-
ta%ni reorientace vede pouze k ziskéni isotropni korelad-
ni doby €.

. OmelXkxsa , As. TXkad® ,Jd, Pos i i
L. Jddir éLé k ov 8 , Katedra fyzikdlnej chemie CHTE Sng.

Bratislava: EPR #tuddium oxiddcie orto a paraaikylidénbis-

fenolov,

ROzne substituované orto a paraaslkylidénbisfenoly
boli oxidované 3 typmi inicisngch systémov na bédze Col(acac)p
a8 terabutylhydroperoxidu resp. Colacac), a molekuldrného Op.
V pripade paraalkylidénbisfenolov Je mo%né v zévislosti od
poufitého inicia&ného systému pozorovat EPR spektré primérne
vybudenjch fenoxylov (ktoré v pripade paraslkylidénbisfeno-
lov 8 moatikmi ~-CH2 -~ resp. = FH = (X= alkyl, fenyl) pred-

X
chézaji na radikdly galvinoxylového typu) alebo EPR spektrd
radikdlovych komplexov cyklohexadienonyloxylovych radikédlov
na kobalte, Oxiddcia ortoalkylidénbisfenolov vedie podla
pou#itého iniciaZného systému budto k vzniku pomerne mélo
stabilnych fenoxylovych radikédlov alebo ku vzniku radikélo-
vych komplexov na kobalte.
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Jaro Komend a , Katedra teoretické a fyzi-
ké1n{ chemie PF UJEP, Brno: K vypo¥tu gpinovych hustot a
518 ch k tant i irickymi metodam

Vychéze jic z obecné Karplus Fraenkelovy teorie 3
bylo pojednéno o vypo¥tu 3t¥picich konstant ze spinovych 3
populaci vypo¥tenych dle MacLachlanova vztahu na zdkladé&
jednoduchych HMO vypo¥td radikéld. Na pFikladu radikélu 5
cyklohexadienylu bylo poukézéno na problematiku systémd,
xteré se nedaji dobfe popsat v rémeci -elektronového pFi-
bli%en{; INDO metoda se jevi byt nejvhodn&js{ ze semiempi-
rickgch metod, je v3ak ndroZné na spotfebu strojového gasu
a kapacitu pofitate.

Autor testoval mo¥nost vyuZiti vysledkd vypodtu
molekul EHT metodou a odvodil korelaZni vztahy pro pouZi-
ti této metody ke studiu ESR spekter substituovanych fe-
noxy-radik4ld, takZe lze vedle hodnot celkovych energii
vyuf{t i ESR dat k urdeni konformace t&chto molekul.

A.Stasxo,l.Malik , A, Hrivik,
M. MikXula,6 Katedra fyzikélnej chémie CHTF SVS3T,
Bratislava: Stabiliza%ny &ino dro {nov_a nitrdnov
v_pol rizaénych syst ch sledov EP

Uskuto®nila sa ESR analyza produktov vznikajd-
cich pri blokovej polymerdcii styrénu iniciovanej &, & -
azo-bis-izobutyronitrilom, dibenzoylperoxidom a termicky
iniciovanej polymerdcie za pritomnosti hydroxylaminov a
nitrénov. Ziskané ddaje boli korelované s kinetickymi para-
metrami polymerécie.

V priebehu inhibi%nej periddy polymerécie za
pritomnosti hydroxylaminov dochédza k abstrakcii hydro-
xylaminového protdnu a k tvorbe prisludnych nitroxiradi-
kdlov, koncentrécia ktorych polas inhibignej periddy pre-
chddza cez maximum. Ak prisludnym substrétom bol &, N-
difenylnitrdn, vznikal pofas inhibi2nej periddy pri viet-
kych typoch inicidcie spinovy adukt nitronu a rastového
radikélu a jeho koncentrdcia v polymera¥nom systéme spo-
jite narastala. Ak vo funkcii nitronu byl pouZity substrat,
ktory mal v susednej polohe nitroxi skupiny metylénovi
skupinu (napr. fenyl-benzyl-nitron), pozorovala sa zmes
radikdlovych produktov, ktoré vznikaji postupnou abst-
strakciou proténov metylénovej skupiny.

o

< V.Cholvad,6,A. Tk &% ,A,.Stasd8ko,
L Ma1lidik,6 Katedra fyzikélnej chémie CHIF SVS3T,

Bratislava: Radikdlové produkty oxiddcie hydroxylaminov
a ich nitronov k inovanymi T radikdlmi

V préci bylo EPR metddou 3tudované oxidativne
odbdravanie metylovych resp. metylénovyjch protdonov nasle-
dovnych hydroxylaminov: Benzylfenylhydroxylamin, benzoyl-
fenylhydroxylamin, dibenzylhydroxylamin a dietylhydro-
xylamin. Ako exida¥né &inidlo boli pou%ité koordinované ROz
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radikdly na Co+3(acac)2, ktoré bol% pripravené reakciou
r8znych typov hydroperoxidov s Co*¢(acac)2. Rychlost oxi-
dativneho odbiravania nezévisi od typu peroxy radikélu,
ale od jeho koncentrdcie v systéme.'Abstrakcia protonov
prebieha v cykle spinovy adukt-nitron-spinovy adukt. In-
terpretécia spektier radikélovych meziproduktov potvrdila
predpokladany mechanizmus oxidativneho odbdravania a
Struktury vznikajicich radikélov.

P.Pelikéd4n, M.Hricov i-nm1 o,
A.Staiko , Katedra fyzikdlnej chémie CHTF SVST, Bra=
tislava: Program pre automatickud optimalizéciu vygokoroz-

lisSenych ESR gpektier,

Bol uvedeny do chodu QCPE program ESR CON 197 pre
automaticky simuldciu ESR spektier na politadi SIEMENS 4004/
150. Experimentédlne spektrum je moZné zadaf do po¥itaZa bu
na péske, alebo vo forme manudlne od&itanych hodnot.Dalej
je potrebné odhadnif po¥et interagujicich jadier, ich spino-
vé &islo a Stiepne kon3tanty ako aj polo3irku &Ziar. Metodou
najmendich Stvorcov potom dochddza k optimalizécii vypodita-
nych kon3tént.

Boli testované spektré rfznej néro&nosti na simu-
ld4ciu. Ukdzalo sa, Ze program je schopny gimulovaf len rela-
t{vne velmi dobre rozliSené spektrd, ktoré sa svojimi rela-
tivnymi intenzitami bliZia k teoretickym. Je potrebny velmi
presny odhad parametrov s vacsiou presnosfou ako cca 3I#.
Takdto vysoku presnosf odhadu pri beine rozliSenych spek=-
tréch je moZné dosiahnuf iba Zasove pomerne velmi néroZnou
simuléciou. Tym sa moZnosf vyuiitia programu zuzuje na mi-
moriadne kvalitné spektré, alebo na jemné doladenie analy-
zovanych spektier a vylislenie chyb ziskanych parametrov.

V si&asnej dobe pracujeme na vlastne] verzii programu, kto-
ry by mal maf Zirfie moZnosti praktického vyuzifia.
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SEKCE SPECIALNICH
SPEKTROSKOPICKYCH METOD

Odborné skupina rentgenové spektrometrie

19. pracovni schiize se konala dne 15. 5. 1979
v Praze,
Schiizi pfipravila a #idila Dr.Jaroslava Wankové, CSc.

Byly pfedneseny plednésky:
Milo8 Bur i an , Ustav pro vyzkum rud,Praha:

%Lanoveni m&di, olova & zinku v odpadnich produktech po
prave polymetalickych rud,

Metoda rentgenové fluorescen®ni spektrélni ana-
1¥zy byla pouZita ke stanoveni obsahu m&di, clova a zinku
v odpadnich produktech dpravy polymetalickych rud z lo%is-
ka Horni Bened3ov, Zlaté Hory, Bénskd Stiavnice. Stancvova-
né koncentrace se pohyboval® v rozmezich 0,00X - 0,X % Cu,
0,0 « 0,X » Pb, & 0,0 - X,0 % Zn.

V prvé fédzi vyzkumu byly pro kaZdou lokalitu a
pro kafdy prvek nalezeny podminky stanoveni, stanoveny
rovnice kalibre&nich kfivek, jejich korelsadni koeficienty
a pfesnost jednotlivych stanoveni. Pro zjednodudeni navr-
Zenych metodik bylo zkoudeno stanoveni jednotlivyceh prvkd
ve vzorcich z riznych lokalit podle jedné kalibralni kFiv-
ky pro kaZdy prvek. Ve vEt3ind gfﬁpadﬁ nebylo moZno tento
z8m&r uskutednit bez dalsich m&fen{ a zavedeni pFisludnych
korekci. Jednotlivé lokality se jednak pPece jenom 1isd
gvym sloZenim, jednak jsou postupy a cile jednotlivych
dpravenskych procest rtzné, takZe vysledné produkty se
svym sloZenim n&kdy dost znaln& 1i81. Pro prekonéni toho-
to dskali byla zkou3ena t.zv. Andermannova korekce. Tento
postup je oproti jinym korek®nim metodém Zasovd i technic-
ky nejmén® ndro¥ny. Navic je zv143t& vhodny pro vzorky
s malym obsahem anslyzovanych prvkd. DosaZené vysledky
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byly hodnoceny na zéklad& hodnot korela&nich koeficientd
kalibragnich k¥fivek a maximdlniho rozptylu vynesenych in=
tenzit okolo proloZené kalibradni p¥imky. V n&kterych p¥i-
padech nem&ly tyto pokusy isp&ch. Divodem byly zifejm& da-
leko v&t3{ rozdily ve sloZeni analyzovanych vzorkd neZ je
tato korekce schopna obséhnout.

Zélia Houd k ov &, Ustav geologie a geo~
techniky CSAV, Praha: Stanoveni lehkjch prvkd E§=l1-;§2
na rentgenovém spektrografu VRA-2 Zeiss Jena,

Bylo referovéno o stanoveni Al(13), Si(14), a
P(15) v nerostnych materidlech na rentgenovém spektrogra-
fu VRA-2 firmy Zeiss Jena. M&Feni byla provedena za pou-
£it{ krystalu PE pro v83echny t¥i stanovované prvky. Pro
srovnéni byl kfemik mi¥en jedt® pomoci krystalu ADP.

Pfednése jici upozornila na velkou &asovou nesta-
bilitu tohoto p#istroje v m&Fené oblasti a to nejen pro
krystal PE, ktery je znaZnd tepelnd nestabilni, ale i
v p¥ipad® pouZiti stabilniho krystalu ADP (15% pokles in-
tenzity za 5 hod.). Potladeni této nestability lze do-
séhnout jen pouZitim metody mdFfeni proti vn&jdimu stan~
dardu.

FrantiSek -B r & n a , Chemické zavody CSSP,
Litvinov: PouZiti rtg spektrometrické meto analyze

katalygdtord,

V soulasné dob& se provéddi na pfistroji Philips
PW 1410 stanoveni Co, Mo, Ni, W a Cu, Pt, Rh a Pd na no-
8idi kysliZniku hlinitém. Déle se provddi stanoveni Cr, S
a Ti na nosi&i kysli&niku Zelezitém. V pFirodni kiemelin&,
které je po Uprav® pouZivéna rovnd% jako nosid katalyzé-
toru stanovujeme Ni a Cr. Ddle se urduje obsah Pd na ektiv-
nim uwhli. Z ne¥istot se stanovi obssh Fe v kysli®niku hli-

nitém, Stanoveni provédddné na kysli¥niku hlinitém a Ze-
lezitém se provéddi z tablet, které jsou p¥ipravovény piri-
mo slisovénim materidlu do hlinikovych misek. Pro pfipra-
vu tablet z p¥irodni k¥emeliny se jako pojidlo priddva

20 % stearanu hlinitého.

Stanoveni Pd v aktivnim uhl{ se prové4di v novo-
durovych miskéch pfikrytych polyetylenovou folif.

V3echna stanoveni jsou provédéna metodou vn&js{i-
ho standardu, krom#& stanoveni paladia na aktivnim uhli,
které je provédddno metodou vnit¥niho standardu. Jako vni=-
t¥ni standard je pouZivédno kadmium.

Pro vyhodnoceni byly um&le p¥ipraveny rady stan-
dardd s odpovidajicimi obsahy urdovangch prvkd, které by-
ly analyzovény chemicky. PFi analyze je soulasn& se vzor-
ky vZdy analyzovédn miniméln& jeden ze standardd.

KromZ kvantitativni analyzy je provédZna fada
kvalitativnich rozbord vzorkd.

V plénu je stanoveni Al,Ca,K,Fe v pfirodni k¥e-
melind a stanoveni ve8kergych aktivnich sloZek katalyzdtord

- v kapalnych vzorcich syticich roztokid.
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Jaroslav Cechura, Ustfedni vyzkumny dstav
Skoda o.p., Plzen: Soula stav & perspektivy RT ektro-
trie v UVZQ 3Skoda

Byla p¥ednesena informace o vyuZiti rtg spektro-
metrie p#i Feseni analytickych problémd v Chemickych labo-
ratofich UvzU. Laboratofe jsou vybaveny rtg fluorescen¥nim
spektrometrem Philips PW 1450 ADP.

Provozn¥ je zavedena metods pro stanoveni Mn, Si,
P, Cr, Ni, Cu, Mo, V, Ti, W, Nb v nizko i vysocelegované
oceli a metoda pro stanoveni Mn, Si, P, Cr, Ni, Cu v 3edé
1litin¥, vZetn¥ optimélniho odb&ru vzorku tekutého kovu.

V dald%ich etapach bude Pe3ena problematika rtg
spektrdlni analyzy cinovych pédjek a ferroslitin.

Odborné skupina hmotové spektrometrie

9. pracovni schize se konala dne 28. 2. 1979
v Bratislavéd.
Schizi pripravil a #idil Dr.Miroslav Ryska, CSec.

Byly pPedneseny p¥edné3ky:

Viadimir K o v 84 & ik , Vincent Mi hé&1lowv,
Chemicky ustav SAV, Bratislava: VyuZitie e.i. & c.i. hmot-
nostnych spektier pri stanoveni Struktdry oligosacharidov,

V 3tddiu detailnej Btruktiry ldtok, obsahujicich
sacharidy, je v popredi zdujmu identifika¥nych metdd hmot-
nostné spektrometria najma v jedinenom spojeni s plynovou
chromatografiou sko metodou separaénou. Pri rieSeni najzé-
va¥ne j8ieho problému urfovania sekvencie jednotiek v poly-
sacharidoch najviac prispieva hmotnostné spektrometrické
stanovenie 3truktiry oligosacharidov. Pri rozpracovani me-
todiky pomohli i &tddid prevedené v laboratériu hmotnost-
nej spektrometrie CHU SAV. Ako modelové létky boli 3tudo-
vané aldobiurdnové, pseudoaldobiurdnové kyseliny a ich
4,5-0lefiny v3etkych teoretickych moZnych typov vazieb
medzi jednotkami vo forme per-O-metyl derivétov.

K objasneniu fragmentaénych zdkonitosti perme-
tylovanych oligosacharidov boli pripravené trideuterome-
tylovymi skupinami Specificky znaZenych analogov &tudova-
nych l4tok a merané 70 i 12 eV nizko i vysokorozliZené
e.i. hmotnostné spektré. Jednotlivé rozpadové pridy boli
sledované metastabilné stavy meranim defokusadnou techni-
kou. Niektoré charskteristické Stiepeniam boli sledované i
meranim potenciélov vzniku idnov (a.p.) semilogaritmickou

metddou. o ,4rlade $tudif sa podarilo opisaf fragmenta¥-
né mechanizmy po e.i. Niektoré fragmenta¥né série si cha-
rakteristické pre urfity typ vazby medzi jednotkami.
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Z e.i. spektier mo¥no vypodftaf hmotnosf diméru, urdit
monosacharidové jednotky i typ vézby medzi nimi, ¥iZe
s vynimkou stereochemickych ddajov uréif ich Struktdru.

Pri chemickej ionizdécii sa najlepdie osge@éil
amoniak. Dominujicim procesom je tvorba [M + NHy] "idnov.
Z fragmentovych idnov mo¥no vypo¥itaf hmotnosf cyklov.
C.i. spektrd v3ak neposkytuju Ziadne informécie o type
vazby medzi jednotkami.

Porovnévanie hodnot a.p. idnov, vzniklych
tiepenim glykozidickej vézby poskytlo uddaje, korelova-
teIné s rychlostngmi konstantami kyslej hydrolyzy kys-
lych disacharidov.

FrantiSek Ture & e k , Vladimir H anu 3,
Ustav fyzikdlni chemie a elektrochemie J.Heyrovského

CSAV, Praha: gggik monomernich iontd pPi ionizaci nesy-
petrickych dimerd,

Hlavni rozpadovou reakci ionisovanych molekul
4-vinylcyklohexenu (1), 1,4-dimetyl-4=-vinylcyklohexenu
(2), lomstgl-4-isopropenylcyklohexenu (3). tricyklg
€5.2.1.02:%)-3,8~dekadienu (4) a tricyklo (6.2.2.0%:9)-

3,9-dodekadienu (5) je retro-Diels-Alderovo (RDA) 3t&-
peni, které poskytuje ion a molekulu pfislu3ného dienu:

AB*l—-—> e + B nebo AB+‘——)A T

Isotopickym znafenim 1lze fragmenty A a B rozli3it a z po=-
m&ru zastoupeni pak 1ze urdit distribuci néboje mezi dva
formdlné identickg fragmenty. Z hmotovych spekter 1 - 3
byle zjidt¥no (B)"*/ (A)"*=1,10 pro 1 a 2, resp.

(B) °/ (A)"* 1 pro 3, 4 2 3. Detailn¥ byl studovén
vznik iontd AY* i B*+pomoci rozpadd metastabilnich iontd
v prostorech bez pole a studiem vlivu energie elektronid

a zplisobu znadeni. Pro dimery 1 a 2 je podén novy vyklad
nesymetrického rozdZleni ndboje mezi A a B, ktery spodi-
v4 v rizné populaci rota¥n¥ excitovangych stavi v A*: a

+.

Podys Rovn&Z byla studovéna distribuce néboje pii
McLaftertyho &t&peni 2,5-difenyl-l-hexenu a jeho znale-
nych derivétd, pPi demZ vznikaji ion a molekula metyl-
styrenu. V této préci jsme zjistili, Ze nédboj je rozdsé-
len rovnomdrn& mezi fragmenty vznikajici z rdznych &és-
t{ molekuldrniho iontu. Oba nabité fragmenty také po-
skytly identicks metastabilni spektra. 2 toho plyne, Ze
ion i molekula metylstyrenu, vzniklé McLaffertyho roz-
padem maji stejné struktury a podobné populace vibro-
nickych stavd. Toto zji3t&ni je v rozporu s teoretickym
modelem pPrechodového stavu McLaffertyho reakce, ktery
byl navrZen Doughertym.
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Miloslav R y s k a , Vyzkumny udstav pro farma-
cii a biochemii, Preha: N3které zkudenosti g gouzltim me-

vnit¥nich izotopic standardd v _kvantitativni or-
€ hmotové spektrometrii

Vnit¥ni izotopické standardy jsou ve hmotové
spektrometrii vyhledévény jako nejidedln¥j8i srovnévaci
standardy v kvantitativnich metodéch hmotové fragmento-
grafie. NZkteré firmy a laboratofe poskytuji jiZ dnes bo-.
haty sortiment izotopickych standardd, speciéln& pro tyto
dZely syntetizovanych. U nés stéle je3t& aplikace této me-
tody nenabyla 3iriiho uplatn&ni vzhledem k omezenym moZ-
nostem ziskdvéni znalenjch standardd. Na n&kolika p¥ikla-
dech je ukézéno, Ze i v nadich podminkéch miZe byt metoda
vnitPnich izotopickych standardd snadno realizovatelnd a
4sil{ vynaloZené na prizpisobeni metodiky pro jednotlivé
titely miZe byt dostatedn® kompenzovéno prednostmi metody.

Byla vyvinuta metoda vnitPniho izotopického
standardu pro stanoveni acetonu ve sloZitych polymernich
sm&sich., Jako standard byl pouZit perdeuterocaceton 99,5%
izotopické Zistoty uZiveny jako rozpou3t&dlo v NMR spektro-
skopii. Aceton byl stanoven ze spekter zbytkovych par, vy-
destilovanych ze vzorku do rezervosrového vstupu hmotového
spektrometru MS-902 p#i teplotd vyparniku -40 a% -60° C.

Cyklohexanol, adsorbovany ve zbytkovych koncen-
tracich na polymernich sorbentech lze Uspé&3n& stanovit
s pou%itim 2,2,6,6-tetradeuteriumcyklohexanolu jako stan-
dardu s pouZitim specidlni metodiky jeho dévkovéni v roz-
toku diisooktylftaldtu. Standard = méfeny cyklohexanol
jsou do rezervodrového vstupu desorbovény termicky.

Glycin, kyselina iminodioctovéd a kyeelina ni-
trilotrioctové jako produkty Streckerovy syntézy lze
kvantitativnd stanovit pomoci pfimého vstupu po ckyseleni
reakéni smZsi, bez pou¥iti separanich a &isticich operaci.

Pro stanoveni jednotlivych estert kyseliny ka-
pronové, vznikajicich pF¥i sloZité esterifikalni reakei
fenyloxymetylenoxiranu, lze s \sp&chem pouZit kyselinu
kapronovou, jejif alifaticky Ffet&zec obsahuje 4-5 atomd,
deuteria. V3echny estery lze stanovovat bez pfedb&Zného
d&leni frakdni destilaci v pFimém vstupu.

Mikrostanoveni DDT v biclogickych objektech a
v pdd& lze snadno provAdst bez predb&Zného &i3t¥n{ z{ska-
nych extraktd pfi vysoké rozliSovaci schopnosti pFistroje.
7Z multipletd tvorenych ionty o stejné nominélni hmotnosti
jsou snadno odlisitelné ty piky, které nédleZi DDT od
pikd ne¥istot. Metoda SIM pFi vysoké rozliéovacg schop-
nosti poskytuje udaje o mnoZstvich DDT kolem 107-g
M&¥eni nejsou ovlivnZna adsorbénimi jevy a nenastévé
termicky rozklad DDT, Zasto doprovézejici analyzy metodou
plynové chromatografie nebo GC-MS.
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10. pracovni schize se konala ve dnech 30.-31.
5. 1979 v Praze.
Schizi pfipravil a #idil Dr.Miroslav Ryska, CSc.

Semind# byl spole¥n& organizovén Cs.spektro-
skopickou spoleXnosti, Vyzkumnym stavem pro farmacil a
biochemii & firmou Varian. Jako piednédZejici byli pozvé-
ni Dr. D.H. Hunneman 2z univerziti v G8tingenu a Dr. P.
Weibel od firmy Interchem GmbH (Svjcarsko). Seminéf byl
spojen s predvedenim a praktickou demonstracil pristroje
Varian MAT 44 S.

Byly pfedneseny ptednésky:

P. Weibel: Innovation in GC/MS Techniques
= The GC/MS System MAT 44S.

D.H. Hunneman : Application of Mass
Spectrometry and Mass Fragmentography in Clinical Chemi-
stry and Biochemistry (introduction and some examples
out of the literature).

D.H. Hunneman :-Chemical Ionization and
its practical application in GC/MS.

P.Weibel: Pollution Analysia of TCDD -
conteminated environment by GC/MS using glass capillary
columns.

Odbornd skupina instrumentélnich radioanalytickych metod

Konference o instrumentédlni aktiva®ni analyze
IAA 79 byla uspofédéna ve dnech 4.-8.6.1979 v Kludenicich.
Schizi pfipravil a ¥{dil Ing.Miloslav Vobecky, CSec.

Konference byla vdnovéna pievédin& metodickym
otézkém instrumentdlni aktiva®ni anslyzy a aplikecim in-
strumentdlni neutronové aktivadni analyzy. Bylo refero-
véno té% o radiosnalytickych metoddch mimo oblast akti-
va¥ni analyzy (radionuklidové rentgenfluorescen&ni ana-
lyza, PIXE, analyza pomoci promptniho zéFeni). Z diskusi
vyplynuly n&které podndty k vytvofeni &s. banky aktivad-
nich konstant pouZitelnych na nadich pracovistich a vy-
tvoreni spole¥nych polykomponentnich standardil,

Zastnici byli informovéni o konéni Cs.spektro-
skopické konference v Nitfe a pFipravovaném gemindri sekce.

Konference se zifastnil té% Dr. Kolesov z Usta-
Eu geochemie a anal. chemie AV SSSR, ktery byl hostem

SAV.,

Byly pfedneseny predndsky:
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P. Xotas ,b CSUP Ustfedni laboratofe, Stréi
pod Ralskem: Problémy rutinni instrumentélni neutronové
aktivadni analyzy.

GM. Kolesov , Institut geochimii i ana-
1liti%noj chimii AN SSSR, Moskva: Stanoveni obgahu vzéc-
¢ch a stopovy rv aktivad etodou v -

2z ych a kosmick materidlech

V.Hnatowiecz,h6 Ustav jaderné fyziky CSAV
ReZ u Prahy: Princip a sou¥asne moZnosti metody PIXE,

J. Frédéna, 0O, Dragoun,
A.Ma3d3talka,A,S.Sanyal,b Ustav jaderné
fyziky CSAV, Rez u Prahy: Qtézka chyb p#i instrumentélni
aktivaini snalyze,

Z.Janout,S.Pospi3il,b Fakulta
jaderné a fyzik4ln¥ in¥enyrské CVUT, M. Vobe c k § ,
Izotopové laboratof biologickych dstavd CSAV, Praha :
Pozorovéni dopplerovského rozsf¥eni linky zéreni gama

4438 kxeV uhliku 12, procegsech lzcgn,n'gamazlzc s JBe
(alfa,n gamazlzc,

Z.K o s ina, Ustav jaderné fyziky CSAV,
ez u Prahy: K pou?iti kapesnfiho kalkuldtoru ve spektro-
metrii gema,

P.Dryék ,V.Zderadi&kova,
L.Kokvta,P.Kové?,P.Novotné, Ustav
pro vyzkum, vyrobu a vyufiti radioizotopld, Praha :

Sledovéni ouhodobé stability zdékladnich parametrd
G detektoru.

P.Dryédk ,L.Koktsas,PNovotndé,
Ustav pro vyzkum, vyrobu a vyuziti radioizotopd, Praha:
Zkudenosti z jednorc&niho provozu systému Canberra
v_UVVVR, %Y

M, Ho 3pes ede V1L & ek , Kra;ské hy-
gienickd stanice, Hradec Krélové, P. Dr y & k ¥/,
x) Ustav pro vyzkum, vyrcbu a vyuZiti radioizotopd,Praha:

Problégx ang;gfg spekter zateni gama g analyzdétory o ma-
lém poctu kan A

P. Podracky ,Jd. 3névaljs, Ustav
geologie a geotechniky CSAV, Praha: MoZnosti sniZovéni

gbjemu vzorkd p#i gamasgektrometrick?ch analyzédch pri=-
oz ch radionuklidu.

J. Pavli&kovéd, Ustfedni informa¥ni
stfedisko pro jaderny program, Praha-Zbraslav: Priprava
vstupnich dat pro systém INIS.
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J.Frédna,A.Mastalka,h Ustav ja-
derné fyziky CSAV, ReZ u Prahy: VyuZitd systému Hewlett-
Packard HP 1000 p¥i .aktiva¥nich anslyzéch.

J.3antroch , Hydrometeorologicky ustav,
Praha, I. Obrusn ik , Ustav jaderného vyzkumu, ReZ
u Prahy: Neut v& aktiva®ni analyza stopovych prvikd -
v_aerogolech,

A.Mastalka,J.Fréna, Ustav ja-
derné fyziky CSAV, Re% u Prehy, M. Zd po tocky,
Archeologicky dstav CSAV, Praha: identifi
keramickjeh vyrobkd v archeologii pomoci INAA.

M.Burianovéd,P.Tendera, Stat-
ni vyzkumny \stav materidlu, Praha: Anelyza stopovych
3_ve feroslitindch metodou INAA
M. Vobecky , Izotopovd laboratoi biolo=
gickych dstavtt CSAV, Praha: Interference v sktivaind

analyze,

J.Kunc{? , Ustav nerostnych surovin,
Kutnéd Hora: VyuZitd radloanalxtigkgch petod pifi vyzkumu
nerostnych surovin v moXich & oceénech.

I.0Obrusnik,6 Ustav jaderného vyzkumu,
%e? u Prahy, B. Stédrkovéd,J.Blaiek,k Vy-
zkumny Gstav vzduchotechniky, Praha: Instrumentéini

onové aktivadni analyza dletd s aero v_okold

zédvodu na vyrobu feroslitin,

B. 3tverédk, P.Dryékx, MHo S pe s,
Ustav pro vyzkum, vyrobu a vyuziti radioizotopd, Praha:

Moénos%i aktiva¥n{ analyzy pro ovEfeni pravosti um&lec-
kych predmétd,

J.Mayer , Vyzkumny Ustav hutnictvi Zele-
za, Dobrd: Stanoveni barya ve struskéch metodou NAA se
14 MeV neutrony,

L.KXKucha® ,B.Wozniakova,
J,Drdpala, P.Kubi¢&ek,6 Hutnickd fakultia

Vysoké ¥koly bénské, Ostrava-Poruba: VyuZiti ektiva¥nd
anal ro atanoveni rozd3lovacich koeficient més{
v v avenyc kotavit ch kovech.

J.John,Jd.Sedldtek, F. Se -
besta, Fakulta jederné a fyzikdln& inZenyrské gvut,
Praha: n i gam t etrické tanove :

235 na rdznych detektorech.

JeKRvditek, VoHEHnatowie=z,
J.,lervenéd, 2. Kosinea,J.Hofmann,
Ustav jaderné fyziky CSAV, Rez u Prahy, P. On h e i -
ser,I.Z4adruba , Tesla n.p., RoZnov: MoZnosti

oubk rozlideni u prostorovd citlivye
a ch metod.
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Z.K osina, Ustav jaderné fyziky CSAV,
Rez u Prahy: liz incipu k1idné zem& ktro-

metrické aparatury.

T, Bouda,P.Kotas,b (stPedni labo-
ratofe CSUP, Strd% pod Ralskem, M. F1l o r e k , Ka-
tedra jaderné fyziky PF UK, Bratislave: Stanoven{i uranu

mé&fenim zpoidZngch neutrond Jgg-getektorgg pomoc{ zdro-
‘e 252Cf

J.,Benada,B.S3paé&ek, 0stav ne-
rostnyfch surovin, Kutnd Hora: i i en-

v

fluorescen®n{ enalyza g polovodiZfovymi detektory,

J. 85i1ar, Ustav biofyziky a nukledrn{

mediciny FVL UK, Praha: udas tekéni systé be
dnoceni rozloZeni zéii ama v lidském t&1

Odborné skupina Mdssbauerovy snektroskopie

13. pracovni schize se konala ve dnech 11.-
12.6.1979 v Novém M&st® na MorevZ na téma “"Nové moZ-
nosti aplikace Méssbauerovy spektroskopie”
Schizi pfipravil a #i{dil Ing.Jozef Sitek, CSc.

Byly pfedneseny pfednédky:

T.Zem&ik ,¥Y.Kreislerové,
Ustev fyzikdlni metalurgie CSAV, Brno: Detekce atomo-

yého ugpofddéni v ﬂijzg Spektroskopii 1193n,

Jak je f{gdeno v préci [1]. jevi se Mdssbauero-
va spektroskopie Sn vhodné pro studium atomového uspo-
#4dédn{ slitiny NijFe. V t&chto experimentech byla zji-
8t&na pPekvapujici citlivoast efektivniho magnetického po-
%e 93 rychlosti ochlazovdni v kritické oblasti kolem

00" C.

Bylo proto zapolato se systematickym studiem
tohoto efektu metodou izotermniho #Zihéni. PouZitim Zty¥-
bodové metody bylo nejdfive zjisté&no zvysSeni kritické
teploty uspordddéni o 10 K slitiny NijFe - 1 at % Sn
vzhledem k NiqFe. M53§bauerova tranamisni spektra byla
m&fena na Ni3}e(Sn) £61ii (ca 45 um tloudfky) se zdrojem
BaSn03 {ca 0,5 mCi) p¥i pokojové teplot&, Vzorek byl
£{hén v teplotnim intervalu od 823 K do 723 K/24 h
8 krokem 10 K. Rozkladem do* 4 Zeemanovskych sextetd
byla metodou nejmen3ich &tvercd stanovena stfedni Ef no-
ta magnetického 3tpeni zdkladniho stavu go jédra Sn.
Reprodukované silné zm23na -tohoto &t¥%peni v t&sném okoli
teploty 500°C sv&d2{ o primérni roli mistniho usporddéni.
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Pod touto teplotou le%i atomy Sn s vy33im polarizadnim
polem pravd&podobn¥ ve vybranych polohédch ugsporddané
struktury NijFe, zatimco nad kritickou teplotou se mohou
tvorit oblasti bohaté Ni v okoli atomd Sn a vyrazn& toto
pole sniZovat. :
Pro ovidfeni této hypotézy jsou provédény Jdalsi
experimenty sm&fujici k nalezeni kvazispojité distribuce
efektivnich poli pFi del¥im izotermnim Zihéni.

[i] Zem&ik T.: phys.stat.sol. (a) 51 (1979), K 13.

Jozef S it e k , Elektrotechnickd fakulta

SVST, Bratislava: Mdssbauerova spektroskopie vo viaczloZ-
kovych amorfnych kovovych zliatinéch.

V poslednom obdobi sa stdle vécdsia pozornosf
venuje 3tdidiu vlastnosti nekry3talickych materidlov, med-
zi ktorymi maji vyznamné miesto amorfné kovové zliatiny.

7 celého radu tychto materidlov, oznafenych aj ako METGLAS,
sme se zemerali na sledovanie vlastnosti zliatin
Fe47N1258188110 a FegoNij 0By, sA1,Si; 5. vzhfadom na to,

Ze ide o feromagnetické amorfné latky, hodnoty vnitorného
magnetického poia H nie s diskrétne, ale rozloZené s prav=-
depodobnosfou P(H) okolo najpravdepodobnej3ej hodnoty Hp.
Namerané spektrd boli analyzovené za predpokladu P(H mg
charakter Gaussovej funkcie. Vzorky boli Zihané vo védkuu
a% do teploty 350°C, kedy za¥ali prechdédzaf do krysta-
lického stavu. ]

7 analyzy Mdssbauerovych spektier takto spraco-
vanych vzoriek bola urZend strednd poloha osi Tahkej
magnetizdcie, ktord v oboch prigadoch sa g rasticou teplo-
tou vychylila z roviny vzorky. Dalej sa uké4zalo, Ze
Curieho teplota leZi v oboch pripadoch za teplotou precho-
du do krystalického stavu a preto sme ju mohli urdit len
extrapoléciou. V prvom pripade bola T¢ =693 K, v druhom
T = 773 Kn i

k Tieto vysledky potvrdili daldie moZnosti apli-
kécie Mossbauerovej spektroskopie a to najmé pri sledo-
vani magnetickych vlastnosti amorfnych kovovgech zliatin.

M. Jake’o0véd,T.Zeméidfx b Ustav
fyzikélni metalurgie CSAV, Brno: Fézové analyza slitin
metodou Mossbauerovy spektroskopie.

M&ssbauerova spektroskopie je vhodnou metodou
pro provedeni kvantitativni a kvalitativni fézové analyzy.
U2it{ modernich detektord pro m&#eni odrazem (1) ji
umo¥ruje provédst necestruktivn a z metodického hlgdiska
znamend konstantni penetradni hloubku zé¥eni (pro “'Fe
cca 30 um).

M8ssbauerovskéd fézova anelyza je obzv1lA43t& vy-
hodné v pripad® stanoveni malého mnoZstvi nemagnetické
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fédze v magnetické matrici, Nap¥. stanoveni zbytkového
austenitu je velmi citlivé (men&f 1 %) i presné (pod 20,5%),
mén& strukturnd zdvislé neZ Tentgenografie a mén® zévislé
na standardech neZ metoda magnetometrickd.

Také dublet nemagnetického karbidu lze snadn&ji
rozlisit uprostied spektra feromagnetické matrice, neZ
magneticky karbid, jeho# plocha je rozlo%ena do 6 &ar a
nejsiln&j3i %4ry lefi blizko &ar matrice.

Méssbauerovské fdzové analyzy bylo pouZito ke
stanoveni mnoZstvi karbidd, které ztstavaji nerozpudt&ny
v matrici po rizném tepelném zpracovéni oceli NLO. X roz-
d&leni dar karbidu od &4ry austenitu je zapot¥ebi znét pa-
rametry karbidu ze spektra izoldtu nebo nezakaleného mate-
ridlu, ktery neobsahuje austenit.

(1) Chow H.K. et al.: Mdssbauer Effect Spectrometry for
Analysis of Iron Compounds, Report ICN 1969,

A P. Vrab?&ek, Elektronickd fakulta Sv3T,
katedra ggdrovej fyziky, Bratislava: Elektronové relaxdcia

idnov Fed* v idnomeniBovich Ziviciach.

: Siéasnym pouZitim absorp¥ného a emisného variantu
Méssbauerovskej spektroskopie boli 3tudované _relaxa®né pro-
cesy v elektrdénovom obsle trojmocngch idnov ?FFe. Zatia?

%o pri absorplnom experimente pozorujeme magnetickd hyper-
jemnd 3truktdru spektra (&0 je d8sledkom pomalej relaxécie
v porovnani s Larmorovou procesiou magnetického momentu
;$dra Zeleza v magnetickom poli na jadre), emisné spektrd
jCo sud 3uperpo§iciou len dvoch dubletov prislidchajicich
ionom Fe<* a Feld*, ktoré vznikaji po rozpade kobaltu. Aby
sms vySetrili vplyv dvojmocného Zeleza na relaxéciu idnov
Feld*, ¥tudovali sme sériu vzoriek s rfznym pomerom obsahov
Fe2t i Feld+, Ukézalo sa, Ze ani znalné relativna &asf Fe2+
z celkového obsahu Zeleza (45%) nezrychluje relaxdciu natol-
ko, aby sa odstrédnilo magnetické roz8tiepenie spektra. Na
vysvetlenie zrychlenia relaxécie v zdroji sme vyslovili hy-
potézu, ¥e vznikéd cross-relaxédcia medzi spinmi idnov Fel+
a Augerovymi elektronmi, zachytenymi v blizkosti tychto
ionov. Tito hypotézu podporuje fakt, %e v zdrog%, do kto-
rého sme pridali okre? radioaktivneho izotopu “#Co aj Zele-
zo, stipol vifaZok Fel*, %o sveddi o véi3ej miere zachyté-
vanie elektronov mrieZkou.

O, Schneeweiss ,TsZ2em@ik,

T. ? 4 x , Ustav fyzikélg% metalurgie CSAV, Brno : Pred-
nostni umisfovéni etomu 27Co v mPiZce slitin Fe3(Si,Al).,

Byl sledovén vliv postupné substituce atomt Al
atomy Si ve slitinéch Fe3(SixAli-y) s vysokym stupném po=-
¥#4dku DO3 na prednostni obsazovéni n&kterych poloh mfiZky
atomy Co, Ze &ty¥ vzork® (x = 0,0; 0,4; 0,7; 1,0) byly
pfipraveny mossbauerovské zdroje nanesenim 57¢o = difuznim
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3{n&nim. Po uspofédévacim %27ihéni s pomalym chlazenim byla
md¥ena spektra pomoci obohaceného ferokyanidu sodného jako
absorbéru. Ziskény byly tyto vysledky:

1. Atomy Co dévaji pFednost polohém B s osmi nejblizdimi
sousedy atomd Fe.

2, Preference poloh B vzristéd s rostouci koncentraci ato-
my Si. . .

U slitiny Fe3jSi nedo3lo k difusi atomd Co do
objemu vzorku. Vysoké godnoty magnetického hyperjemného
pole nasv¥d®uji vytvofeni povrchové vrstvy se zna¥nou kon-
centrac{ atomy Co. To je v souladu se znémou‘skuteéngstl,
%e difuze do vysoce uspofédanych slitin probihé velmi po-
malu.

J.Sitex , SVST Elektrotechnické fakulta,
katedra jadrovej fyziky, Bratislava: Debye-Wallerov faktor
v_ameorfnych l4tkach.

Pri skiman{ vlastnosti amorfnych létok sa venuje
atéle vacsia pozornosf metddam ich skdmania, prifom sa sle-
duje stéle 3irs{ okruh ich parametrov, .

Jednym z parametrov Missbauerovho je Debye-
Wallerov faktor, kxtory v kryStalickych létkach odraza dyna-
mické zmeny kmitov mrieZky. Ako Jje dote?az'zgéme, v amorf-
njch lédtkach je Debye-Wallerov faktor citlivy na rozne
3trukturdlne zmeny. .

Predmetom n43ho skumanie bola nemagnetické
amorfné kovové zliatina Pdg7Fe13Sipg v amorfnom a &iasto¥-
ne kryitalickom stave, prifom sme porgvnéval1 Debye-Wallero-
ve faktory, ako i ostatné parametre Mossbauerovho spektra,
namerané pri izbovej teplote a teplote tekutého dusika,
Vysledky ukézali, Ze Debye-Wallerov faktor pri prechode
14tky do kry3talického stavu mé v urditom intervale tepl8t
mendiu hodnotu sko v amorfnom stave., Tito skutoZnost je
moZné vysvetlif existenciou metastabilného mikrokry3te-
lického stavu, ktory bol potvrdeny i meraniami na elektro-
novom mikroskope.
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