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GVODEM

08idnd byvaji neuvdZend predsevzeti. Timto kostatovdnim nemi-
ni redekce Bulletinu oteviit tribunu manZelské poradny, ale
priznat, Ze jeji novorodni pFredsevzeti zaktualizovat vyddvani
Bulletinu, aby jednotlivd Sisla nepfipominala spektroskopické
letopisy, bylo téz predsevzetim klemnym. A tak se redakce do-
voldvd pochopeni laskavého Ctendre (arag gl’jlsta: Ze vs;cygi
Etend¥i jsou laskavi), Ze pres veskeré Usili vychdzi prvé cis-
lo roéniku 1984 a%Z s cervnovym datem, To proto, Ze dodané ru-
kopisy lezely pod kompaktni krustou 541kd cd kdvy, popelnicku
a krabicek od analgetik, jakgéto pracovnich ndstrojui v dobé
pFipravy 7.8s.spektroskopické konference, a navic seizmickd
naruSeni_sekretaridtu Spoledénosti v predkonferenénim obdobi
znamenité postihla i redakci, ng byla mobilizovana k asanac-
nim pracem p¥i dastych terminovych poZarech. Snad tolik na
vysvetlenou. . = .

T&m Etend¥im, kte¥i ndm pak zlstanou vérni, miZeme pro-
zradit, Ze pPisti &islo Bulletinu bude monotematicky -zamére-
né na referendni materidly a jejich ndlezité vyuziti, aby si
i oni mohli pro zlepSeni své analytické prdce ucinit dobrd
BeeaeTERa s za redakci Bulletinu

M.Fara

Zpravy ze Spoledénosti

Dne 23.kvétna 1984 se na fakult& strojniho inZenyrstvi
CVUT konala 37.schiize hlavniho vyboru ﬁs.spektroskopické spo-
ﬁe@noati. Schizi zahdjil a ¥1dil p¥edseda Spole&nosti Dr.Jan

TiZ.

Gvodem Dr.Zpadkovd piednesla zprdvu o &innosti predsed-
nictva za uplynulé obdobi, bdhem kterého se pFedsednictvo
seSlo celkem 7x. Predmétem jedndni pFfedsednictva bylo pFede-
v8im zabezpeleni 7.38s.spektroskopické konference a VIII,
CANAS. D4le Dr.5padkovd informovala o zaloZeni spolecné de-
seti¢lenné komise s Chemickou spolednosti pro_zajisténi dal-
8iho rozvoje spektrdlné analytickych metod v USSR,

O stavu priprav konference ddle podrobnd informovali
Dr,.Sychra a Ing.glér. Uvedli, Ze do odborného programu je
zatazeno 73 vyzvanych pFedndsek, 261 posteri, 8 prednd3ek
zdstupcll firem (ve zvldStni sekci) a Ze dast potvrdilo 9 za-
hranicnich firem a 5 vyrobctl referendnich materidld z CSSR.

Ing.514r podal souhrnnou zprdvu o éinnosti komisi.
Doc.Papoulek informoval o stdtnim pldnu zdkladniho vyzkumu
v oboru spektroskopie & upozornil, Ze v ndm neni zastoupena
atomovd spektrogkopie.

Dr.Sychra sezndmil &leny hlavniho v¥boru s plénem odbor-
né ¢innosti na rok 1985 (pldn uvddime dile v tombo &isle
Bulletinu). O moZnosti uspo¥ddat tématicky zdjezd na XXIV.
CSI v roce 1985 informoval Doc.Ksgndr; prozatim se uvaZuje
o spoluprdci s VDS o.p.Skoda Plzen.

Ve slavnostni &4sti schiize predal ceny vitézim soutdse
mladych spektroskopikl za rok 1983 Dr.Mrdz.
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Réamcovy pldn odborné ¢innosti na rok 1985

SEKCE OPTICKS ATOMOVE SPEKTROSKOPIE

Konference Prekolokvium (pfedchdzejici 24.CSI v GaPa)

Téma : Optimalizace a vyhodnocovdni spektrochemickych analy-
tickych metod L1 .

(Zemplinskd Sirava, zd#i, 5 dnd)

0S atomové absorpdni a plamenové spektrogkopie

9.pracovni semind¥ na téma "VyuZiti AAS ve vyzkumu a vyrobe)
(KruZberk, duben, 3 dny)

0S spektroskopie nevodivych materidld
skupina se bude podilet na p¥fipravé Prekolokvia
0S automatické spektrometrie v hutnictvi

a) 11.kurz sutomatiické spektrometrie pro zaddtedniky
(Ddm techniky GSVTS Ostrava, I.3tvrtleti)

b) Semind¥ "Nové metody v emisni optické spektrometrii”
(D&m techniky CSVTS Ostrava, II.&tvrtleti) ]
¢) Schiize na téma : Kalibrece a rekalibrace automatickych

gspektrometri
(Praha, IV.&tvrtleti)

0S laserové mikroanalyzy

a) Semind¥ "Nové metody v emisni optické spektrometrii®
(Dim techniky CSTVS Ostrava, II,&tvrtletd)

b) Schiize na téma : Odborny servis a ddriba laserového mikro-
analysdtoru INA-10 a IMA-1.
(migsto a datum dosud neurceno)

0S spektroskopie kovi

Semind¥ "Nové metody v emisni optické spektrometrii®
(Dém techniky CSVTS Ostrava, II.&tvrtleti)

SEKCE MOLEKULOVE SPEKTROSKOPIE
08 vibradéni spektroskopie

a) Kurz vibradni spektroskopie

(Praha, I.dtvrtleti, 5 dnid) 8
b) semind? - téma neurcenc (Praha, kvéten)
c) semind? - téma neurdeno (Praha, ¥ijen)

0S magnetické rezonancéni spektroskopie

a) XII. EPR semind¥ (Pezinskd Beba, kvéten)

b% mezindrodni NMR symposium (SVST Bratislava, BOCHB USAV
Praha)
(Smolenice, d&erven) i

¢) letni Bkola NMR pro pokrocileé
(Brno, srpen, 5 dnd)

d) XITI. NMR semind¥ (Brno, listopad)

0S sgpektroskopie pevného stavu

a) semind?¥ - 1 den, 2 predndsky, (Praha)

b) semind¥ - 1 den, téma : Spektroskopicky experiment Fizeny
poditadem (Praha)

¢) semind? - 1 den, soubor referdtd (Praha)

0S elektronové gpektroskopie a fotochemie

Semind¥ na téma : Lasery ve spektroskopii a fotochemii
(Praha, II.&tvrtleti, 2 dny)

0S spektroskopie vysokého rozliSendi

v _rdmci semind¥e OS vibradni spektroskopie budou p¥edneseny
p¥edndsky o novych spektroskopickych metoddch Coherent Anti-
Stokes Raman Spectroscopy a diferendéni-frekvendni laserové
spektroskopii

SEKCE SPECIAINICH SPEKTROSKOPICKYCH METOD
0S lokdlni elektronové mikroanalyzy

Semind¥ na téma : Poditadové Fizeni procest mikroanalyzy VDS
a EDS. Spolec¢né s firmou Tracor Europe.a SluZbou vyzkumu
(Praha, z4¥{, 2 dny)

0S elektronové a iontové spektroskopie

Semind¥ na téma : Elektronovd a iontovd spektroskopie a p¥i-
buzné metody ve vyzkumu povrchovych procesd
(kvé&ten, 3 dny, misto neurdeno)

0S_hmotnogini spektrometrie
a) schize - 1 den, Praha, duben

b) Tématicky zdjezd na 10.mezindrodni hmotnostnd spektrometric-

kou konferenci
¢) schize - 1 den, Praha, ¥ijen

05 ingtrumentdlnich radioanalytickych metod

a) Konference IAA 85 i
{(kvéten, 5 dnt, Kludenice)

b) Schize na téma : Radioamnalytické metody
(#ijen, Praha)

0S Mossbauerovy spektroskopie

Semind¥ na téma : Zam&ieni Mossbauerovy spektroskopie v 8.pé-~
tiletce
(Bratiglava, kvéten, 2 dny)

0S_rentgenové spektrometrie

a) schiize na téma : Jednoulelové rtg spektrdlni analyzdtory
g radionuklidovym buzenim v primyslové aplikaci
(Nové StraSeci, duben, 1 deng

b) schize na téma : Matematické metody v RFA
(¥ijen, 1 den, misto neurdeno

Komise pro spektroskopické metody monitorovdni Zivotniho pro-

stredi

seminar -~ téma neurdeno (kv&ten, 5 dnli, Kludenice)



SEKCE OPTICKE ATOMOVE
SPEKTROSKOPIE

Odborng skupina automatické spektrometrie v hutnictvi

10.celostdtni kurz Automatickd spektroskopie pro zaddtelniky

se uskutednil v Domé& techniky CSVIS v Ostravé ve dnech
27.2.-2.3,1984, Vedle Yady predndSek teoretickych i zamére-
nych na jednotlivé typy spektrometrh probéhla také praktic-
k3 cvideni v kvantometrickych stanicich TFineckych zelezd-
ren, Vitkovic a Nové hutd v Ostravé. Kurzu se zicastnilo cel-
kem 46 pracovnikt z hutnich zdvodd, cementdren a dalsSich od-
vétvi prémyslu i vyzkumu, kte¥i v zdvéreiné besedé navrhli
nékterd zlepSeni podobného kurzu v pfi3tim obdobi (nap¥.
rozddlit kurz na dva jednotydenni kurzy pro optickou emisni
spektrometrii a rtg-fluorescenéni spekirometrii, vénovat vi-
ce dasu praktickym cvi€enim, programovdni a metoddm vyhodno-
covdni, doplnit téze kurzu vydané Domem techniky o priklady
¥edeni kalibrace, programovéani a vyhodnocovdni). Vedeni OS
automatické spektromefrie v hutnictvi poklddd tento kurz za
perspektivni i v pPiStich letech vzhledem k trvalému zdjmu

z Yad uZivatell pristrojd.

Symposium Hilger enalytical Rank Precision Industries

se uskutednilo v Usti nad Lapem ve dnech 11. a 12.4.1984
(hlavnim poradatelem byl DT USVTS Brno) a bylo zaméfeno na
pPistrojovou techniku firmy v oblasti automatickyc@ spektre- -
metrd ¥izenych mikroprocesorovou technikou, enalyzdtord ply-
nd, uhliku a siry v kovech a v oblasti p¥etavovacich peci
pro kovy i oxidické meteridly. PPedndsky zahraninich odbor-
nikd byly doplnény pYedndskami nafich pracovnikl o praktic-
kych zkusenostech s provozem nékterych pristroju a také ex-
kurzemi do vybrangch laborato¥i (Kovohut& Dé&Cin - Polyvac

£ 962, Kovohuté Povrly - Polyvac E 1000 s doutnavym vybojem,
Kovodrot Usti n.L. - mobilni spektrometr fy Spectro-Spectro-
test L). Sympozia se zudastnilo pFibliZné& 120 zdjemecil.
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14.pracovani schiize odborné skupiny automatické spektro-
metrie v hutnictvi na téma : Servis automatickych spektromet-
ri s déasti 55 odbornikii se konala ve dnech 5. a 6.6.1984
ve VZU NHKG Ostrava.

Ddle uvddime strudnd resumé predndsSek.

Bohuslay P o 1l j a k , NHKG Ostrava : 25 let VZ0 NHKG

V pFedndSce byly uvedeny informace o vyvoji V20U NHKG,
jeho dkolech a rozdéleni na jednotlivd oddéleni, Podrobné
byl uveden vyznam automatickych spektrometri pro NHKG Ostra-
ve, na kterych se provddi vice nez 80 % vSech stanoveni, Byl
rovndZz zdldraznén vyznam servisu a hlavné pravidelnych prohli-
dek.

Tomés H o 1 e k , NHKG Ostrava : Servis automatickych
gpektrometrﬁ POLYVAC E 970 a E 1000 fy Hilger Analvtical

V pPfedndsce byly pogsény principy jednotlivych spektrdl-
nich zdroja PS 273, FS 163, SY 169, konstrukce spektrometrd
pPistrojt POLYVAC E 970 a E 1000 a principy hardware mikro-
procegorového systému A 400. Ddle byly poskytnuty informace

o programovém vybaveni mikroprocesorového systému A 400 a
navazujicich systémh pro zpracovdni dat PDM 1 a Dataspek I

aZ IV. Byly rovnéZ uvedeny zkuSenosti s provozem, poruchovost
a systém pravidelnych prohlidek, VyuZitelnost pFistroji Poly-
vac je vy3si neZ 99,0 % ve Ctyfsménném provozu.

Petr Ko % d ohn , T¥inecké Zelezdrny VRSR, T¥inec :
Servis sutomatickych emisnich p#istrojd fy ARL (Baush and
Lomb. )

V predndsce byl uveden vyrobni program fy ARL v oblasti
emisnich spektrometrd. Jednd se o typy 3520, 3560, 3580,
3510 a mobilni spektrometr typ 3600.

Byly popsdny jednotlivé spektrometry, mikroprocesorové
systémy, hardware i software jednotlivych p¥istroji. Pro Fi-
zeni gpektrometri a vyhodnocovdni pou¥ivd fa ARL éiglicovych
mikroprocesort fy DEC a to DPC 11/82/64 (Falcon) a DEC
11/84/64 s vngjSimi pamétmi. Standardni programy SAS - 11,
g%ség?g - 11. Mobilni spektrometr je vybaven pocitadem

V zdvéru prfedndsky byly uvedeny zkuSenosti se servisem,
systém pravidelnych prohlidek a poruchovost. Byly uvedeny
informace tykajici se prdce servisniho st¥ediska fy ARL
v T% TFinec.

. ILudvik Svardala, V20 NHKG, Ostrava : Mobilni
Spektrometry Spektrotest

V prednd3ce byly popsdny jednotlivé pristroje Spektro-
test S, C a L, jejich zdroje pracujici standardné s podmin-
kami stejnosmérného oblouku o trech intenzitdch a jejich
spektrometry, pracujici v oblasti 170 - 530 nm.

Byla popsdnsa elektrickd &édst pFistroje - mikroproceso-
rovy systém na bdzi pouZiti mikroprocesoru MOTOROLA 6802,
Byly popsdny jednotlivé dialogy pro program kontroly zdmény,
analyticky, textovy a kvelity.
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Byly uvedeny zkuSenosti ge zavddénim, obsluhou a servi-
sem.

Zédvérem pFedndsky byly uvedeny podrobnosti gystému pri-
ce servisniho sti¥ediska ve VZU NHKG, které zajistuje servis
spektrometri fy Hilger a Spektro.

Petr Kole & k 4 ¥ , V20 NHKG, Ostrava : Piistroje
pro_rtg fluorescendni analyzu fy ARL

V pfedndSce byly podrobné popsdny principy préce rtg
fluorescenénich spektrometri, rtg lampy a jejich napdjeni,
monochromdtory, detektory a zpracovdni signdlu elektronikou.
Byly popsdny rtg spektrometry ARL 74000 S, 72000 S a Fada
8400 XRF.

Pro zpracovdni naméfenych hodnot do procentickych obsa-
hi se pouZivd vypodetnich systémi na bdzi pouZiti poditadd
PDP 11/03 a 23 fy DEC. Software je prakticky stejny jako pro
emisni p¥istroje.

Byly uvedeny zkuSenosti s provozem, servigem a systém
pravidelnych prohlidek.

Miroslav K o h o u t , Geoindustria n.p., CernoSice
Rentgenfluorescendni spektrometry fy Philips

V predndsce byly podrobné popsdny rtg spektrometry vyrd-
béné fy Philips. Byly popsdny dva typy sekvendnich spektro-
metrd PW 1410/50, PW 1400 a simultdnni rtg spektrometr PW
1600, Podrobné byly popsény zdroj pro rtg lampu, spektrometr
a elektronicky vyhodnocovaci systém. Byly poddny podrobné in-
formace programovéani simultdnnich a sekvenénich rtg spektro-
metri. Pro zpracovani namérenych vysledkid se pouziveji mini-
poc¢itace fy Philips a fy DEC,

V ridmci pPednd8ky byly podd.iy informace o_prdci servis-
niho st¥ediska fy Philips Vv n.p. Geoindustria CernoSice.

Karel Kub o h , Va0 NHKG, Ostrava : Idedlni servisni
technik - idedalni uzivatel

V pFedndSce byly sdéleny informace o &innosti KOBA -
pracovni skupina pro laboratorni techniku se zvlddtnim zemé-
Yenim na cile ve zlep3eni servisni dinnosti zahraniénich fi-
rem z KS a ZST ve vazbé na PZO.

Ddle byly predneseny optimdlni poZadavky uZivatell na
servis a optimdlni poZadavky servisnich inZenyrl na uZivatele.
TaktéZ byla prednesena uvaha o idedlnich vztazich gervisu a
vZivatele v rdmci dobré spoluprdce.

V zdvéru byly poddny informace o &innosti odborné skupi-
ny automatické spekirometrie v hutnictvi.

SEKCE MOLEKULOVE
SPEKTROSKOPIE

Odbornd skupina magnetické rezonanéni spektroskopie

24.pracovni schiize skupina na téma "Pulzni metody v NMR
spektroskopii” se konala v Ustavu fyzikdlni metalurgie USAV
v Brné dne 14.3.1984. Schize, kterou pFipravil a ¥idil Dr.
M.Holik, se zidastnilo 29 pracovniki. P¥indSime resumé z pred-
nesenych p¥ispévki.

_ Vliedimir Sklend#, Zenon Starduk, Ustav
pFistrojové techniky TUSAV, Brno : Heteronukledrni dekaplink -

Sirokopdsmovd variace

Znacnd pozornost je v soufasné dob& soustredéna na hle-
dédni pulznich sekvenci, jejichZ pomoci lze provddét kvalitni
dekaplink v Sirokém rozmezi kmitodtd a s co nejmenSimi ndro-
ky na vysokofrekvenéni vykon. Byly popsdny vysledky, jichZ

bylo dosaZeno prfi g a 9 S8irokopdsmovém dekaplinku pomoci
cyklickych sekvenci typu WALTZ zaloZenych na aplikaci sloZe-
nych vf pulsi

bX (1+b)X (2-a)X (3-a)X c¢X cX ,
kde ¢isla 1, 2, 3 a parametry a, b, ¢ uddvaji ndsobky zdklad-

niho dhlu rotace vektoru magnetizace 1 = 90° a X (%) oznaduje
rotaci kolem kladného (zdporného) sméru osy X rotujici sousta-
vy soufadnic. Experimentdlné bylo potvrzeno, Ze cyklickd se-
kvence vytvorend na bdzi sloZenych pulst s velikosti paramet-
ri a =b =c = 0,33 se vyznaduje dobrymi vlastnostmi z hledis-
ka jak Sifky dekaplovaného kmitodtového pdsma, tak i kvality
dekaplinku.

Antonin L y ¢ k a , Vyzkumny dstav orgaenickych syntéz,
Pardubice : Studium vlivu deuteria na 15N chemické posuny
s _vyuZitim metody INEPT
.. Vliv deuteria byl studovédn pomoci T4y o Voy-mvr spekter,
méfenych bud v jedné nebo dvou koaxidlnich NMR zkumevkdch.
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Pomoci 14N-—NMR spekter lze tento efekt méFit pouze u ldtek
NH4X, vzhledem k poloSifce signdld a velikosti isotopového po-

sunu. Ostatni 1ldtky lze studovat pouze pomoci 1SN--NMR spekter.
U vSech méFenych ldatek (s vyjimkou CD.CN) byl sekunddrni iso-

topovy efekt, definovany jako AN =4 N(H) - §N(D), positivni

a hodnoty "o byly v rozmezi 0,05 - 1,50 ppm. V p¥ipadech, kde

to bylo moZné, byla vyuZita metoda INEPT s pou¥itim inter-
akdnich konstant “J('7NH) (n = 1 - 3).

Igor Gol jer, Centrdlne laboratérium chemickej
techniky CHTF SVST, Bratisleva : Heteronukledrny spin tickling

Technika spinového ticklingu je zndma ako velmi uZitod-
nd technika pri priradovani signdlov v 1H NMR gpektrach, Da-
lej bola vyuzivand pri presnom zisTovdni polohy signdlov ja-

dier s nizkym prirodzenym vyskytom ako 130, 113 a inych, (me-

renim ich satelitov v 'H_NMR spekirdch pri sicasnom_oZarovani
jadier s nizkou citlivos¥ou). Tdto technika mbZe byt velmi

uZitodnd aj v sidasnosti pri priradovani 'H alebo ¢ mum
signdlov leZiacich tesne pri sebe v spektrdch. Technikou he-
teronukledrneho spin ticklingu je moZné rozlifit signdly 1i-
Siace sa vzdialenosTou od 3 do 10 Hz v 1H alebo 130 NMR spek-
trdch, a urobif ich vzdjomné priradenie. Pri vyusiti hetero-
nuklegrného spin ticklingu je moZné u AX spinovych systémov
vyhnit sa 2D heteronukledrnej COSY technike.

Zenon S tarduk, Viedimir Sk 1 en d 7 , Ustav
pristrojové techniky USAV, Brno : 0 jedné mnoZin& gloZenych
pulst pro inverzi gpinové populace v NMR

Problematice konstrukce sloZenych vf pulsd je ve spek-
trogskopii NMR vysokého rozliSeni vénovdna v poslednich n&ko-
lika letech mimoFddnd pozornost a to zejména v souvislosti
8 jejich uplatnénim v Sirokopdsmovém heteronukledrnim dekap-
linku & v radé 2-D NMR experimentli. Vyhody pouZiti sloZenych
vf pulst ve srovndni s jednoduchymi pulsy spodivaji zejména
v jejich schopnosti zmensit nepfesnosti v rotaci vektord ma-
kroskopické magnetizace dané nespridvnym nastavenim vykonu vf
pulsd, nehomogenitou vf pole a ofsetovymi vlivy,

V referdtu byly popsdny vlastnosti mnoZiny sloZenych
pulsl, kterou lze definovat jako :

R = bX (1+b)X (3-a)X (4-a+c)X cX
kde ¢isla 1, 2, 3 a parametry a, b, ¢ uddvaji ndsobky zdklad-

nfho thlu rotace 1 = 90°%, X (X) oznaduje rotaci kolem kladné-
ho (zdporného) sméru osy X v rotujici soustavé souradnic.

V zdvislosti ma velikosti parametrd a, b, ¢ lze ziskat sloze-
né vf pulsy pro inverzi spinové populace vyznafujici se bu
vgt3i pFesnogti inverze a mensi sirkou invertovaného kmitoé-
tového pdsma nebo naopak.
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Milena Turedékovd, Jan Horky , Tegla Brno
K.p., Brno : Srovndni deksplinku g pouZitim sloZenych pulzi

5 _Sumovym dekaplinkem 1H u 130 NMR

K Sirokopdsmovému dekaplinku protoni pFi mé¥eni jader 3¢
jesme vyuZili nové sekvence sloZenych pulzi, zajidtujici inver-
zi podélné magnetizace, WALTZ-16., Tuto techniku jsme realizova-
1i na novém typu spektrometru WMR TESLA BS 587, otestovali ji,
aplikovali v radé& praktickych experimentl a srovnali vysledky
se stdvajici Sumovou modulaci, kterd byla dosud pouZivédna k Si-
rokopdsmovému ozaXovini vodiki.

Kvalita nové dekaplovaci metocdy WALTZ-16 byla hodnocena
ga zikladé experimentdlnich vysledkl z nékolika dGleZitych hle-

isek :

1. Zajistuje zdekaplovdni Sirokého efektivniho protonového
pdsma (2a B3 # 5 kHz) v intervalu offsetd AB daném velikos-
ti rf.pole Boy - Bp < ABL+ B,. Vystupni vykon dekapleru je

10x mensi (~0,8 W) neZ p¥i klasické Sumové metodsd
(AB =% 1 kHz).

2. I v extrémech intervalu offsetd je malé zbytkové Stépeni
uhlikového signdlu JR<O.2 Hz.

3. Vykezuje malou citlivost na nep¥esnosti v zaddni pulsni se-
kvence a na nedokonalosti pFistrojové :
a) dekaplovaci rf.pole 3*32/21T lze nastavit a% o 5 % niZsd,

b) fézovédni 0° - 180° zkompenzuje jedt& chyby * 50

4, Nezavddi do pozorovaného spektra 3¢ 34ané vyrazné parazit-
ni signdly. Metodou INADEQUATE dokdzdno, Z%e "cycling side-
band" jsou men3i neZ 0.5 %.

5. Jednoduché programovdni - ovlddd se dvoupismenovymi povely
v pulsni sekvenci.

Citlivost gpektrometru vyrostla o 50 % ve srovmdni s 3u-

movou technikou (130 - 90 % ethylbenzen, 1 scan) a v podminkdch
dlouhodobé akumulace jsme dosdhli zlepSeni citlivosti vic neZ
2X.

Odbornd skupina magnetické rezonandéni spektroskopie uspordda-
la ddle dne 21,6.1984 mimo¥ddnou schizi na téma "Teplotni mé-
Yeni v NMR spektroskopii" a to u prileZitosti 7.&s.spektrosko-
pické konference v Ceskych Buddjovicich. Schiizi, které se
zidastnilo p¥es 20 dleni skupiny a 4 zahreniéni hosté, pFfipra-
vil a #idil Dr.M.Holfk, UZastnici se v %ivé diskusi shodli

v ndzoru, Ze by vyrobci spektrometrti m&li vénovat vice pozor-
nosti konstrukci teplotni sondy a zajidténi vysSs8i pFresnosti
méYeni, nastaveni a stability teploty. Ddle by bylo t¥eba vy-
pracovat mé¥ici postupy pro méFeni teplot pFi registraci ji-

nych jader neZ 1H. .

Pretiskujeme seznam zdkladnich publikovanych praci z obo-
ru mé¥eni teplot v NMR spektroskopii se struénymi charakteris-
tikami jednotlivych metod, jak byly ddny k disposici tdc¢astni-
kim schuze, nebot mohou poslouzit i dalsim zajemcim.




i2

R.C.Neuman, V.Jonas : J,Am.Chem.Soc., 90, 1970 (1968)

A cooper-constantan thermocouple was placed inside a piece of
tapered glass tubing sealed at the bottom and the top of the
tube was clamed to a ring stand. The tube, which had an out-
gide diameter of ca. 1 mm, was lowered into the spinning
gemple tube containing glycol. :

A,L.van Geet : Anal.Chem. 40, 2227 (1968), 42, 679 (1970)

A termistor probe fitting inside a 5 mm sample tube was built.
A probe holder holds the probe in place and the probe does
not touch the wells of the sample tube. It can spin freely
around the stationary probe. The termistor thermometer should
be inserted to the right depth, since a temperature gradients
occur (0.5 K/cm at 233K), It should be remembered that the
probe constitutes a heat legk; at 233K, the probe raises the
temperature by 1K.

T,Drakenberg, K.I.Dahlquist, S,Forsgén : Acta Chem,Scand. 24,
694 (1970)

The capillary with a temperature dependent liquid is held in
semple tube by two teflon plugs. For calibration the upper
plug igs removed and a thermocouple contained in a narrow
glass tube is lowered into the spinning sample tube until the
signal begins to deteriorate. When stable conditions have
been reached, the temperature and chemical shift difference
are measured.

A.5teigel, J.Sauer, D,A.Kleier, G.Binsch : J.Am,Chem.Soc. 94,
2770 (1972)

Temperatures were measured by recording NMR signsls of a
thermometer ligquid, contained in a sealed capillary (0.05 mm
i.d.) within the sample solution, immediately before and
after recording a spectrum. If the two temperatures differed
by more than 0.5°, the spectrum was discarded and rerun. The
teflon plugs for holding the capillaries in the tube were
found to be dispensable if the capillaries extended 4%1 mm
above the level of the surrounding ligquid; under these condi-
tions the capillaries automatically adjust themselves in the
center at a spinning rate of 50 rpm.

H.-J.Schneider, W.Freitag, lM.Schommer : J.Magn.Reson.‘lg,

393 (1975)
The "C-13 thermometer" is based on acetone-ds, the shift

reagent Yb(fod)3 and GS,. The shift between co and os ig
strongly temperature dependent (2.5-3 Hz/K at 22.5 MHz).

U.Berg : Can.J.Chem. 55, 2297 (1977)

The temperature was measured by means of the thermocouple
fixed in the normal insert. This thermocouple was calibrated
against a second thermocouple held inside the spinning NNMR
tube,

G.Becher, T.Burgemeister, H.-H.Henschel, A.Mannschreck :
OMR 11, 481 (1978)
For temperature measurements a Bruker methanol tube (4% GHBOH,

96% CDBOD) was used which was calibrated by a Varian methanol
tube using the van Geet formula.
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0.Yamamoto, M.Yanagisawa : Anal,Chem., 42, 1463 (1970)
M.L.Kaplan, F,A.Bovey, H.N.Cheng : Anal.Chem. 47, 1703 (1975)
The ethylene glycol and methanol samples were calibrated by
detecting the melting process of different substances placed
in capillaries in the NMR sample tube. The appearence of shorp
gignals in the NMR spectrum characterizes the transition from
the solid to the liquid state. (In order tc observe the signals
of the liquid, it is necessary that the conversion of a con-
siderable part of the solid into liquid is achieved. Therefore,
the temperature considered as the melting peint may be higher
than the real one.)

C.Piccinni-Leopardi, O.Fabre, J.Reisse : OMR 8, 233 (1976)
Glycol standard sample for H-1 DNMR studies and & thermometer
for C-13 DNMR studies were calibrated with respect to melting
points of pure substances. A capillary containing the melting
so0lid in kept in the NMR tube by plugs. The solution surround-
ing the cepillary is the same for the melting process observa-
tion as for the DNMR study. The size of the capillary is such
(=1 mm in diameter) that its perturbing effect on the magnetic
properties of the sample can be congidered as negligible., The
temperature is raised by increments of 0.3°. At each tempera-
ture the tube is allowed to spin at least 15 min. and than it
is quickly removed from the probe and exemined wvisually. The
solution which surrounds the capillary acts as a thermal bath,
which prevents any fast variation of the capillary temperature.

H.Friebolin, G.Schilling, L.Pohl : ONMR 12, 569 (1979)

The temperature in the probe of NMR spectrometers can be
determined accurately by the clearing point of liquid crystals.
This methed is suitable for H-1 and C-13 measurements, has a
margin of error of * 0.2° in H-1 and 0,39 in C-13 HMR experi-
ments and an accuracy 5 times greater than those of previously
published methods.

Odbornd skupina spektroskopie pevného stavu

Ve dnech 24. a 25.5.1984 se konaly predndsky
prof.B.0, S e r aphdina (Optical Science Center, University
of Arizona, Tueson, USA), zekladatele v&dniho oboru moduladni
gpektroskopie, Prof.Seraphin se v poslednich 10 letech inten-
zivn& vénuje problémim premény soldrni energie, zejména vyzku-
mu spektrdlnich a fotoelektrickych vliastnosti materidll, per-
gpektivnich v tomto oboru., PrindsSime abstrakta z prednasek
prof.Seraphina, které piFednesl ve Fyzikdlnim dstavu USAV za
téasti 30 Elenti odborné skupiny.

B.O. Seraphin, University of Arizona, Tucson, USA ;:
Chemical vapor depogition of optical multilayer coatings

During the Thirties lenses were routinely coated by Che-
mical Vapor Deposition (CVD)., The subsequent rapid development
of vacuum technology provided numerous alternative methods
that caused CVD to play only a minor role in the thirty years
to follow., However, the recent expansion of the demands on
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optical coatings gave CVD a new importance due to the many
inherent advantages of the method. The basic promises and

- problems of the CVD approach to optical multilayer coatings
will be erviewed. Some accomplighments of the CVD work at

the Optical Sciences Center during the last ten years will

be presented. The list includes reflector-sbsorber tandem
systems for photothermal solar energy conversion at tempera-
tures in excess of 500 C, thin molybdenum layers of infra-
red reflectance and electrical conductivity superior to those
of films deposited by other methods, cermet coatings deposit-
ed from the vapor phase, and amorphous gilicon films for
solar applications stabilized against crystallization up to
1000 C.

B.O. Seraphin, University of Arizona, Tucson, USA:
Microstructure, composition, and the photo-electric properties

of amorphous gilicon solar cells

Costs of materials and their processing present serious
obstacles to the wide-spread use of solar cells based on bulk
materisls. A more economic cell configuration should use ag
little active material as necessary. With the given solar flux
density restricting the minimum area, the thickness of the
active materiel is the only adjustable parameter, An ideal
cell should not be thicker than the solar light can penetrate,
and the photogenerated carriers can drift. Both lengths are
in the order of one micron for most semiconductors, pointing
to a thin-film approach as the most promising configuration.
Structural and compositional imperfections limit the useful-
negs of most thin films, however. The basic solutions to this
dilemma are described, and the most promising candidate mate-
rials discussed. This films of amorphous silicon rank high on
the list. The control of their microstructure and composition
in view of suitable photo-electric properties is the central
. research problem in this field.
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SEKCE SPECIALNICH
SPEKTROSKOPICKYCH METOD

Odbornd skupina instrumentdlnich radioanalytickych metod

Semind¥ "Spektrometrie zd¥eni gama v radioanalyze" za dasti
46 ¢lent skupiny se uskuteénil dne 9.ledna 1984 v Praze. PFi-
nédSime resumé z prednesenych prispévki.

Miroslav Ho 8 pe s , Ustav pro vyzkum, vyrobu a vyu-
Ziti radioizotopl, Praha : Specialnlggroblemv gsof tware FDP
11/23 uZitych pro spektrometrii

v e

V neddvné dobd jsme roz3iFili na naSem pocltacl PDE
11/23 vnit¥ni pemét na 128 KB a pFipojili 2 diskové jednotky
RIO2, JelikoZ dosud pouZivime system RT-11, regenerovall Jjome
versi RT11 x M, abychom mohli pouzivat vnit¥ni pamél nad
32 KB nejenom prostredn1ctv1m virtudlnich poli, jak to leo
doposud u verse RT 11 FB (Foreground-background). Cht&li jsme
na novém systému pouZivat programy psani ve FORTRANU Jako v1ru
tudlni joby a uplatnit na rozsifenou pame%. ZJlStlll Jsme, Zes
1) Portranské programy nemohou pracovat jako virtudlni joby
pod systemem RT-11
2) Fortranské programy pracuglcl jako foreground nemohou po-
uzivat rozdifenou paméi jako OVERLAY

System RT-11 Jako system pro p001tac PDP s malou vniti-
ni pametl neni zregme pYilis VhanJ pro poditad s vEtSi pa-
mé&ti a je 1lépe prejit na systém RTX-11M.

Severin P o & t a , Ustav jaderného vyzkumu, ReZ :
Jadernd data v neutronové aktivacni analyze

S rozvojem novych metod a aplikaci neutronové aktivadéni
analyzy (NAA) rychle rostou i naroky na u¥itd jadernd data.
Pokrodilé matematické modely a vypocetn1 postupy, vypracova-
né v poslednlm obdobi, umoznugl vystiZnéjsi popis nékterych
zavaznych fdzi analytického procesu (nap¥. aktivaci vzorkd
v jaderném reaktoru), avSak jejich efektivni vyuZiti zdvisi
na spolehllve znalosti vstupnich parametru prislusnych rov-
nic, zejména jadernych konstant. Z tohoto divodu je nutné
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vénovat tloze jadernych dat v metodice NAA zvldStni pozornost.
V prispévku je strudné zhodnocen soudasny stav a vyvoj
problematiky jadernych dat z hlediska pot¥eb NAA, Je uveden
pfehled nejdiilezit8jSich instituci, knihoven, periodik a ji-
nych literdrnich zdrojl, jejichZ prosti¥ednictvim lze ziskat
aktudlni nebo jinak poZadované informace (nap#. soubory din-
nych prifezl, data rozpadovych schemat radionuklidi, atd.).
Z rozboru dostupnych parametri vyplyvd, Ze v uplynulém dese-
tileti byl dosazen podstatny pokrok p#i zvySovani piesnosti
tabelovanych hodnot jedernych kongtant (nap¥. podil hodnot
zndmych s relativni presnosti Sy £ 10 % se zvysil v r. 1981

proti r, 1973 u ddinnfch prifezt T, ze 16 % na 78 %, u reso-
nanénich integrdldi 3J, dokonce z 6 % na 63 %). Naproti tomu
lze snadno prokdzat v mnoha p¥ipadech nizkou konsistenci
uvéddénych hodnot, a to jek uvnit¥ sledovanych souboru dat,
tak i vzhledem k riznym modelim aktivace resp. jinym para-
metrim. Tato situace je v referdtd zdiraznina a nizorné doku-
mentovdna na ¥adé vhodnych p¥ikladdi. Je také ukdzdno, Ze po-
uZivdni rtznorodych zdrojd jadernych konstant (predevdim re-
sonanénich integrdld a emisnich pravddpodobnosti p- zd¥end)
miZe vést v postupu NAA k hrubym nebo systematickym chybdm
p¥i optimalizaénich, standardizadnich a korekdnich vypodtech.
Rovnéz je konstatovdna skutednost, Ze stdvajici neurditost
Jadernych konstent je doposud hlavnim omezujicim faktorem,
ktery brdni rychlému rozsifeni vSeobecn& vyhodnych parametric-
kych (absolutnich) metod NAA,

Nové zpFisnéné pofadavky pracovnikii v oboru NAA na pFes-
nost, sprdvnost a konsistenci jadernych dat se promitaji do
vlastni odborné Ginnosti dvojim zplsobem. Studuji se jednak
moZnogti vyuZiti tzv. sloZenych jaedernych konstant ( k, ,2 ),
které lze mé¥it vysokou presnosti (2 %) bez vétSich nesndzi
pomoci experimentdlniho za¥izeni b&¥né vybavené laboratofe
NAA, jednak se vyvijeji nové metody kritického hodnoceni kon-
gistence jadernych dat. Vysledky téchto studii, konanych za
§iroké mezindrodni spoluidasti vyznamnych laboratori, lze
ofekdvat jiZ v blizké budoucnosti.

Vliedimir Hna t owic z , Ustav jaderné fyziky GSAV,
Rez : Jak presnd se mé¥i energie a intenzity ve spektroskopii
zdfeni gama ?
. V p¥ispévku byl poddn strudny prehled o faktorech ovliv-
nujicich p¥esncst stanoveni energii a intenzit piechodi gama
pri méfeni s polovodidovymi detektory., Energie a intenzity se
ve spektroskopii gama nemé¥i piimo, ale urduji se z polohy a
plochy spektrdlnich dar pomoci prislusnych kalibradnich k¥i-
vek. Jejich pribdh se zjisfuje experimentdlné, méfenim soubo-
ru vhodnych normdlt. Limitni dosaZitelnd presnost pFi steno-
veni energii a intenzit je urlena pY¥esnosti s jakou jsou znd-
my hodnoty normdld.

Existujici soustave energetickych normdla umoiﬁuge urdéo-
vat energie zd¥eni gama s presnosti (2,6 - 3,0) x 10~° v obo-

ru energii do 0,7 MeV a s pYesnosti (4,0 - 6,0) x 1076 v ob-
lasti od 0,7 do zhruba 4,5 MeV. Relativni intenzity silnych
prechodd gama v energetickém oboru do 3,5 leV se urduji s pres-
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nosti 0,5 - 1 % méFfenim na polovodiéovich,detekgorech galibro—
vanych pomoci normdld, jejichZz aktivity a emisni pravdepodob-
nosti jsou pfesné zndmy z nezdvislych méFfeni.

Tomd3 B o u d a , Ustfedni laboratore GSUP, StrdZz pod

Ralskem : Soubor programi pro zefektivnéni ¥izeni a kontroly
analyzdtoru CANBERRA S-80 napojeného na poditad PDP-11/344A

Byla poddna informace_e souboru programi yyy%nutjc@ ;
v Ust¥ednich laborato¥ich CSUP, které zefektivnuji prdci se
spektrometrickym systémem CANBERRA-JUPITER 80. Program 580
slou#i k rychlému nastaveni parametri spektrometrickeho sys-
tému, program ODB odstranuje potiZe spojené g &astym zabloko-
vdnim membrdnové kldvesnice analyzdtoru. Programy K&Y, DAT a
EMU emuluji na poditadovém termindlu prdci s kldvesnici ana-
lyzédtoru - DAT umoznuje vstoupit kod vqorku do ide@t%flkacnl-
ho pole ka?dé jednotky, KEY #id{ m&¥eni na jednotlivych spek-
trometrickych trasdch a EMU vyhodnocuje namérend spektra po-
moci firmware analyzdtoru S-80. Programy jsou psany v jazyku
MACRO-11 pod operacnim systémem RSX-11M v.3.2,

Tomd% B o.u d a , Ostiednt laborato¥e USUP, Strdz pod
Ralskem : Informace o &innosti uZivateln pocéitacu DEC a SMEP

Tématem p¥ednddky byla informace o &innosti Odborné sku-
piny aplikaci minipoditacd a ¥idicich pocitaci (OS&MRP), kte-
4 sdrufuje uzivatele vypodetnich systémi DEC a SMEP (v sou-
gasné dobé cca 150 ¢lenu). Cinnost skupiny je zamé¥ena ryze
pracovné - rodn& se konaji dva jednodenni semindfe (Brmo,
Praha), na kterych se uZivatelé informuji o novych pocitaco-
vych systémech, o firemnim software a i o programech vyvinu-
tych na jednotlivych pracovistich, vyménuji se vyvinuté pro-
gramy (z prispévku dodanych na kazdy semind¥ se porizuje spo-
lednd magneticks pdska). Vzhledem k tomu, Ze je v soucasné
dob& prakticky kazdy mnohokandlovy analyzdtor napojen na maly

o8itad (pFidemz prevaZuji systémy PDP fy DEC, USA), stdvd se
¢lenstvi v této skupiné témér nutnosti. Prindsi totiz tyto
vyhody : bezplatny pFistup ke knihovné programi gvvsoucqsne
dob& jsou 8lenové skupiny téZ Cleny skupiny DECUS EUROPE
At-large), v pfipad& poruchy systému nebo jeho &dsti je moz-
no rychle zigkat pot¥ebné informace (p¥ipadné i ndhradni d4il),
p¥i roz3iFovdni systému periferiemi RVHP lze najit vidy néko-
ho, kdo tuto periferii pripojoval atd.

Ivan P o 5 t a , Ustiedni laboratofe USUP, StrdZz pod
Ralskem : Pripojeni jednotek systému SM-4 k poditadi PDP 11/34a

Ridieci poditad PDP 11/34a mé&Ficiho systému CANBERRA-JUPI-
TER je rozdirfovdn rovnéZ jednotkami systému SH-4, avsSak desky
interface SM-4 nejsou kompatibilni se systémem PDP-11, Proto
je roz8i¥eni realisovdno pripcjenim celého rozsirujiciho sto-
janu SM-4. Propojovaci kabel je sestaven z upraveného kabelu
SM 2811 (systém SM-4), ke kterému byl p¥ipojen konektor kabelu
M 9202 (systém PDP-11). Rozsifujici stojan obsahuje vlastni
zdroje a dovoluje zvysit pofet zdt&Zi UNIBUSU o dalSich 15.

V uvedeném piipadé Jsou takto inpojgny dve magnetické
paskové pamdti SM 5300.01, mozaikovd tiskdrna SM 1156 a asyn-
chronni multiplexor, umoZnujici p¥ipojeni aZ 8 videotermindlh
SM 7202,
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KOMISE

Pfistrojovd komise

Na strdnkdch tohoto Bulletinu publikovala pFistrojovd
komise sviij Umysl budovet reprezentativni fond firemni lite-
ratury, ktery by byl v3em &lentm Spoleénosti snadno p¥istup-
ny (Bulletin 36, 18 (1981)). V souladu s timto Umyslem kon-
taktovala pisemné 183 zahranidénich firem, které informovala
o své snaze a poZddala o zasldni nejnov&jsi firemni 1literatu-
ry, pPip. cenikl., ObdrZela T4 odpovédi a cca 800 ks firemni
literatury (dalSich cca 600 ks jako druhy exempld®).

Aby zajistila dobrou pPistupnost vSech t&chto materid-
18, pPedala je k dalsimu zpracovani a zp¥istupnéni odddleni
firemni literatury UVTEI - Stdtni technickd knihovna, Kle-
mentinum, ndm.dr.Vacka 5, 113 07 Praha 1. Zde jsou tyto
materidly k disposici za_stejnych podminek jako ostatni fi-
remni literatura shromaZdovandi timto odd¥lenim s jedinou vy-
hradou : materidly ndmi poskytnuté jsou oznadeny razitkem
“Es.spgktroskopické spolecnost™ a nesméji byt zarazovdny do
tzv. tématickych ¥ad. To ddvd moZnost studovat opravdu nové
materidly. Studovna je k prezenénimu studiu &i k vypijckdm
mimo knihovnu (maximdlni vypdjéni lhita 4 tydny) pristupna
denné od 9 do 15 hodin, telefon 246 670, 265 113, 266 261
a dalsi, linka 474 (studovna), 464 (vedouci odd&leni).

Ustav geologie a_geotechniky GSAV, odd&leni spec.metod,
182 09 Praha 8 - Liben, V HoleS3ovickdch 41, hledd tzv.

otevieny jiskrovy stativ k spektrografu Zeiss PGS 2

Tento stativ byl doddvdn pro &tyFbokou optickou lavici uvede-
ného p¥istroje v dFivéjSich letech, poté byl nahrazovdn tzv.
uzavienymi stativy. Typové oznaleni otevieného stativu je

F3 7. Nabidky adresujte Ing.Absolonovi nebo vedoucimu odddle-
ni Dr.Pecharovi.
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SOUTEZ MLADYCH SPEKTROSKOPIKU

Druhy ro&nik soutdZe, kterou Cs.spektroskopickd spoled-
nost vypisuje k podpoFeni zdjmu o védeckou, vyzkumnou & vy-
vojovou prdci, byl obesldn podstatné vetsim poétem praci nez
roénik predchdzejici, To sice ztiZilo prdci poroty, ale na
druhé strand bylo moZné konstatovat, ze nagtuguglcl generace
spektroskopikd dr%i krok s vyvojem syych védnich chru.vﬁadj
ni z prihldSenych praci nem&la droven nizsi, nez je soucasny
standard pro odborné sdéleni &i studii. O poradi pro udeleni
cen nakonec rozhodl objem praci, resp. SiFfe pojednavane pro=-
blematiky a jeji ucelenost. L e ) :

Mimo¥ddnou pozornost mezi pFihldSenymi pracemi vzBudil
soubor studii, technické dokumentace a patentd Ing.JiFiho
Dole¥ala, CSc a Ing.Roberta Hlavdée k vyvoji elektrqterglcke-
ho atomizdtoru AAS WETA 82, Oba auto¥i, jeko 61gnove podet-
ndjsiho vyvojového tymu, prokdzali vyznamny podil samostatné
prédce na vyvoji p¥istroje, ktery byl jiz zarazen do vyrobni-
ho progrsmu n.p. Laboratorni pfistroje. Porota zvdzila i
okolnost, ¥e autori zvlddli nejen teoretickou a experimental-
ni pPipravu atomizdtoru, sle vytrvali i na obtizné ceste k
realizaci prototypu a zavedeni pifistroje do vyroby. Pristroj
WETA 82 je_nespornym cbohacenim naSeho trhu a dob¥e reprezen-
tuje droven &e.vyzkumu a vyvoje. Proto byla autorum priznana
i zvldstni cena Cs.spektroskopické spolecnosti. ¢

Vysledky soutéZe mladych spektroskopiki za rok 1983
jsou ndsledujici :
1.cena + zv1astni cena {555 : Ing.Ji¥i DoleZal, CSc

(SLS GSAV a VBCHT, Praha)
Ing.Robert Hlavdd (VSCHT Praha)

1.cena : Dr.5tefan Urban, CSc (UFCHE J,H.CSAV, Praha)
2.cena nebyla udélena

3.cena Tng.Lenka Kolinskd-Svobodovd (FU UK, Praha)
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Redakce Bulletinu poZddala autory ocendnych praci o krdtkd
pojedndni o pFfedmétu jejich soutéZni prdce, kterd ddle uvd-
© dime :

Jifi Do le Z gl , Spolednd-laborato’ pro chemii a
technologii silikdtt CSAV a VBCHT, Praha, Robert H 1 a v 4 &,
VSCHT, Praha : WETA 82-wolframovy elektrotermicky atomizdtor

P¥igtroj (ve spojeni se spektrometrem pro AAS) je urden
pro stanoveni stopovych prvki metodou atomové absorpéni spek-
trometrie s elektrotermickou atomizaci.

Zapojeni piistroje dovoluje plynulou regulaci doby trvd-
ni pracovnich cykld a teploty ve vSech pracovnich cyklech.
Teplota atomizdtoru pFi suSeni a termické dpravé vzorku je
¥izena zp&tnovazebnou regulaci vklddaného napdti. P¥i atomi-
zaci je teplota ovldddna zp&tnovazebni smyikou zahrnujici
p¥imé snimdni teploty atomizdtoru pomoci fotodiody. Dosa¥i-
telnd rychlost ohfevu atomizdtoru na atomizaini teplotu je o
rdd vyssi, neZ rychlost dosshovand u komerdnd vyribénych gra-
fitovych atomizdtord. Tato skutefnost md za ndsledek dosaZendt
vysoké citlivosti stanoveni vét3iny prvkd s zpisobuje, Ze
stfedné a tézZko tékavé prvky atomizuji prakticky za izoter-
mickych podminek.

Analytické paremetry elektrotermického atomizdtoru
"WETA-82" dosahuji kvality komerdn& vyrdbdnych pristrojt
stejného typu dovdZenych z devizové oblasti (a v ndkterych.
ukazatelich je piekracuji). Ve srovndni s grafitovymi atomi-
zdtory md vynikajici vlastnosti pro stanoveni prvki, které
reaguji s grafitovou podloZkou za tvorby t8¥ko tékavych
sloucenin, 2

Atomizdtor "WETA-82" se zejména uplatnuje p¥i analyze
vzorkl souvisejicich s ochranou Zivotniho prostiedi (analy-
za vody, ovzdusi, potravin), pfi kontrole jakosti nejrizndj-
8ich surovin a vyrobkd chemického a farmaceutického primys—
1u (napZ. pii sledovdni &istoty specidlnich chemik41lii pro
elektroniku a sdélovaci techniku), v biochemickych a klinic-
kych laborato¥ich, v agronomii aj.

Stefen U xr b a n , Ustav fyzikdlni chemie a elektroche-
mie J.H. CSAV, Preha : Analyza vibradn&-rotadnich spekter vy-

sokého s velmi vysokého rozliSeni molekul typu XY3

Rychly rozvoj elektroniky, vypodetni a laserové techniky
v poslednich desetiletech vyrazné zménil experimentdlni zg-
kladnu rotaéni a rotadné vibraéni spektroskopie molekul v in-
fragervené a mikroviné oblasti. Obii dispersni p¥istroje byly
prekondny rychlymi FT gpektrofotometry, které nyni dosahuji
Pddové vysdi rozliSeni (NS.TO'6 cm'1) pPi relativni pfesnos-
ti a% 1.1077 em™'. Vedle toho jsou rozvijeny specidlni metody,
které vyuZivaji k dal8imu vyraznému zvySeni rozliSovaci schop-
nosti jednak spojité laditelné lasery (napi. laser-diodovd
spektroskopie) a jednak efekty nelinedrni optiky (nap®. sub-
dopplerovskd dvoufotonovd a saturadni spektroskopie).

Tato kvalitativné novd experimentdlni zékladna p¥indsi
zcela nové mo%nosti pFi studiu velmi jemnych efektd molekuldr-
ni dynamiky, pii mé¥eni zcela novych typd spektrdlnich prechodl
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a poskytuje moZnost studovat tvar a intenzity spektrdlnich
1lini{ bez vlivu zkresleni p¥istrojovou funkci. e .

V&tSina praci pFedloZenych do soutéZze je zamérena na me-
¥eni mikrovlnnych a infradervenych spekter vysokého rozlise-
ni isotopickych modifikaci molekuly emoniaku a p¥edevsim je-
jich teoretickou interpretaci. Prdce tak navazuji na nekoli-
kaleté teoretické studium molekulové inverzg na oddéleni mo-
lekulové spektroskopie UFCHE J.Heyrovského USAV. Molekula
amoniaku, diky svému inversnimu pohybu a neobyCejné vysoke
anharmonicnosti vibrace, je vdécny@ modelem pro studium nej-
rozmanitdj3ich anomdlii molekuldrni dyggmlky._Zlggaqe poznat-
ky pak mohou byt zobecnény a pouzity pri studiu jinych mole-
kul, coZ je presentovédno ve zbyvaglc%ch prac1ch.° !

Vedle ziskanych “"spektroskopickfch" poznatlki mezi hlev-
ni vysledky téchto praci ddle pat¥{ zejména stanoveni noveho

kalibraéniho standardu - '92 pésu 14NH3. P¥esnost vypoltengch
1inii vibradné inverznd rotadnich pFechodl v oblasti 700 -

1100 cm™ je lep3i neZ 0,0001 cm—1.vyem§né dfdleZité jsou pres-
né molekuldrni parametry, které umoznuji pocitat s vysokgu
presnosti energetické hladiny. Toto pak dovoluje na jedné
strand ziskat p¥esné partidni funkce i pro nizké teploty ,
(0 - 100 K) a ddle urdeni vlnoltd rotadné inverznich prechodu
v daleké infradervené oblasti s prfesnogti, kterda radove pre-
sahuje soudasné experimentdlni mozZnosti. Tyto informasce maji
v¥razny astrofyzikdlni aspekt, zejména pro hojneé rozsireni
amoniaku v intersteldrnim prostoru a v gtmosggrach planet,
Presné stanoveni particéni funkce dovoluje poéitat rovnovazne
populace molekul v riznych energe@icgych stavech a soucasné

z poméru intenzit mé¥enych spektrdlnich prechodl dedukovat
rovnovdinou teplotu mezihvézdné hmoty, odchylky od termodyna-
mické rovnovdhy nebo také relativni pemery vyskytu isotopl.
Presnost frekvenci je zase uziteéna pro studlum’relatlvn%ch
rychlosti pohybll vzddlenych objektl z Dopplercvych posunu.

Marie Ur banov4d , katedra chemické fyziky NFF UK,
Praha : Studium fluorescendnich vlastnosti tenké vrstvy chlo-

rofylu-A
Spektroskopické metody pFredstavuji vjznaanu mgtnd}ky
studia primdrnich d&ju fotosyntézy v systémech in vivo i in
vitro. Obsahem predklddanych praci je aplikace fluorescencni
spektroskopie pri studiu fyzika%nlch vlgstnost% @odgloveho’
svétlogbdrného systému fotosyntézy (gnteny)va feSeni problé-
mu, ktery tzce souvisi s touto studii, totiZ respektovani a
numerické odstranéni efektu reabsorpce na fluorescencni spek-
+ -
H V prvni prdci byl poprvé pouzit chlorofyl a zabudovany
do polystyrénové folie jako model pasivniho sv&tlosbérného
gsystému fotosyntézy. Porovnani koncen@racn%cgvzgvlslostl pri-
béhu fluorescenénich spekter, kvantovych vyygzku fluorescen-
ce, dob ¥ivota a teplotnich zévislost% dob zivota fluorescen-
ce toti¥ ukdzaly uéinny prenos excitadni energie od monomert
chlorofylu k asocidtim, ktery je podstatny pro funkci foto-
r tické antény. 14 .

ssnteMéfeni fluoiescenénich charakteristik v Sirokém koncen-
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traénim oboru je silné ovlivnino jevem reabsorpce, ktery ma
negativni disledek pro kvantitativni zpracovdni vysledki.

- V druhé prdci je navrfen a pou¥it matematicky formalismus
pro korekci spektrdlniho prib&hu fluorescence na reabsorpci
pro p¥ipad diskutoveného modelu fotosyntetické antény - ten-
kych folii ge zabudovanym barvivem. Namd¥ené experiment4lni
vysledky jednoznadn& ukazuji, %e efekt reabsorpce vede zejmé-
na pri velkych koncentracich v zdvislosti na progtorovém
uspo¥dddni experimentu a¥ k drastickym distorzim fluorescend-
niho spektra. Soudasnd numerické vysledky ukazuji, Ze navrze-
ny postup korekce spektra ddvd kvalitni obraz o pribéhu sku-
teéné spektrdlni zdvislosti,

lenka Kolinskd-Svobodov4, Fyzikdlnd
ustav UK, Praha : Studium gpekter magnetooptického Kerrova
Jevu ve viditelné a blizké ultrafialové oblasti

Obor magnetooptiky se v poslednich letech neustile roz-
viji a rozfirfuje. Mé&¥eni optickych a magnetooptickych spek-
ter umoZnuje objasnéni struktury energetickych hladin magne-
tickyeh elektrond, :

Prdce p¥ihldSené do soutdZe se tykaji spekter komplexni-
ho Kerrova magnetooptického jevu v oboru energifi 2 - 6 eV.

V prdci miZeme rozlifit t¥i hlavni oblasti.

1. Jednd se o spektra nékolika grandtd substituovanych vzdc—
nymi zeminami. Na zdklad® srovnini se zndmymi spektry zd-
kladnich materidlt tohoto typu (YIG) byl stanoven rizny
vliv diontld vzdenych zemin se slupkou 4 f zZaplndnou méné
nebo vice neZ do poloviny. Ddle byly rozsifeny poznatky

o vlivu Pr3+ na tato spektra,

2. lig¥eni komplexniho Kerrova jevu p¥i ¥ikmém Ghlu dopadu pro
obé zdkladni polarizace dopadajiciho sv&tla bylo vyu¥ito
ke stanoveni prvki tenzoru elektrické permitivity, v néms
Jsou z fenomenologického hlediska obsazeny viechny materid-
lové vlastnosti. Dosavadni zpisob urdovini optickych kons-
tant ze spekter reflektivity trpi ndkolika nedostatky; mé-
Yeni je treba provdd&t v podstatnd Sirsim oboru energii,
projevuje se vliv povrchu na amplitudy. Elipsometrickd me-
toda mize poskytnout ekvivalentni nebo i dplndj3i informa-
ce. Je vSak jesté potfeba zamd8¥it pozornost ne optimdlni
volbu Ghlu dopadu a na kvalitu vzorku.

3+

3. Substituce Bi”” v Zeleznjch grandtech byla pred Casem in-

tenzivné studovdna, nebot se zjistilo, Ze p¥itomnost Bi3+
znacne zegiluje magnetooptické jevy v grandtech, podobnd

jako Pr’*. Tyto snomilie souvisi s interakcemi Bi°T s ion-
ty Fe3+, které v grandtech obsazuji tetraedrické i okta-
edrické polohy. Mé¥eni spektra ortoferitu YFeOB:Bi3+, kte-

ri‘obsghgje pouze oktaedrické ionty F93+, bylo vyuZito k
Vyjasneni povahy této interakce. Porovninim se spektrem

YFeO3 se ukdzalo, Ze Bi3+ md i zde vliv na Kerrova spektra,
ale zvySeni magnetooptického Jevu neni tak vyrazné.
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Miroslay Ku & e r a , Fyzikdlni dstav UK, Praha :

Studium optickyeh a maggetooptickich,vlastnoati Zelezitych
granati
dmei 3 7 ickych a magnetooptic-
V rdmci systematického vyzkumu opt}ckyc :
kjch vlastnosti ferimegnetickych grandtd typu Y3Fe5012 juem

se zabyval experimentdlnim studiem vlastnosti optickjch pre-

chodli mezi 3d5 hladinami iqngﬁ P>t a problémem elektronové
and tovych systémt. ] L i
Strukgggzig;fistu;yvychgzel ze studia’Jednopogmrlzkov%ch fe-
rimagnetickych grandtd, kde magnetické ionty zelgza‘ohsazg;h
valy_pouze jednu ze dvou dovolenych krystalograflcyig dgo o
- bud oktaedrickou nebo tetraedrickou polohu. Na za 808 po
drobného studia spekter optické absorpce v oblasti 8 az

" L i fického pole iden~

0 000 cm™ Dbyly pomoci teorie krystalografickeho po e
%ifikovény jegngtlivé absorpéni pasy odpovidajici pgechodgm
mezi 3d hladinami Zelezitych iontld ze sextetového zdkladniho

S na kvartetové stavy G . a . N
Staqual§iap:‘E-istup vychdzel ze studia magnetooptickych vlast-
nogti (Farsdayovy rotace) grandtu YBFe5O12 selektivné substi-

. . 3+ 3+ A13+ Bi3+
vaného diamagnetickymi ionty In" ", Ga” ', T a
Eugegnotlivjch Egystalografickych polohaqh.’Praqe sledovaly
mySlenku separace p¥ispévkd v magnetooptickjch jevech a poda-
#ilo se vypoditat spektra magnetooptickych koeficientd v ob-
lasti 4 000 aZ 20 000 cm"1, reprezehtujici prispévky od ion-

ta P>t v jednotlivych polohdch.
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