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Zpravy ze Spolecénosti

Ve 4.ctvrtleti 1989 se konaly 4 schize pfedsednictva hlav-
niho vyboru Spoletnosti. Na programu byla ptiprava programu 48.
schiize hlavniho vyboru a volebniho valného shromdZdéni, ekonomic-
kd problematika Spoletnosti, vypracovdni ndvrh@ na udéleni pla-
kety Jana Marca Marci za r. 1989 Dr.Hermanovi a Doc.Eckertové
(mimofddné jiZ v r. 1989 k Zivotnimu jubileu), zahrani&éni spolu-
prdce, soutéZ mladych spektroskopik( a edi¢éni €innost Spolednosti.

Dne 4.12.1989 se konala v NTM v Praze od 10.00 do 12.30 hod
48.schize hlavniho vyboru Spoleénosti. Z jejiho programu uvadime
nejdtlezitéjsi body jedndni
- Ing.Kosina pfednesl zprédvu o hospodateni a zdfivodnil nutnost

zavedeni Gsporného reZimu v r.1990, aby Spoletnost hospodafi-
la' i naddle bez dotace, s ¢imz ¢lenové hlavniho vyboru jedno-
myslné souhlasili

- Z hlediska vyvoje uddlosti po 17.listopadu byla znaovu prodisku-
tovédna kandiddtka hlavniho vyboru Spoletnosti pro navazujici
volebni valné shromdzdéni. Hlavni vybor nepfijal ndvrh Dr.Mréze,
jimZz se vzdal vlastni kandidatury na misto pfedsedy Spole&nosti.
V diskusi ¢lenové hlavniho vyboru vyslovili Dr.Mrdzovi davéru a
zddraznili zejména jeho zdsluhu na tom, ?e ve Spolegnosti mohla
pracovat Trada védeckych pracovnikl, kteffi byli na vlastnich pra-
covistich persekvovédni a pro mnohé zdstaly akce Spolednosti je-
dinou moZnosti profesniho kontaktu se zahranicim.

- Byl schvédlen ndvrh na ustaveni sboru konsultant& hlavniho vybo-
ru, jehoZ posldnim bude spolupracovat na plénu odborné &innos-
ti, pfi uzavirdni mezindrodnich dohod a- pti dal8ich &innostech
hlavniho vyboru .

- Bylo provedeno vyhodnoceni souté&Ze mladych spektroskopik® za
r. 1989 a po diskusi, kterou fidila vedouci %kolské komise
Dr.Cermdkovd, rozhodl hlavni vybor o udé&leni cen

I.cena : nebyla udélena
II.cena : Dr.Vladimiru Andérovi za prdci "Studium systému

rhodia dispergovaného na podloZkdch uhliku a TiD2

metodou fotoelektronové a Augerovy elektronové
spektroskopie" '

IIl.cena : Dr.Ivanu Jirkovi za préci " Studium Cu klastru
na uhliku metodou ESCA"

IT1I.cena : Ing.Marcelovi Miglierinimu za prédci "Justifica-
tion of various fitting profiles for Mossbauer
spectrum analysis of metallic glasses"

- Dr.Fara referoval o ediéni ¢innosti a moznosti dspor v této
oblasti. Upozornil, Ze o dotisk Bulletinu €.57 projevila za-
jem Laboratof optické spektrometrie s vysokym spektrdlnim a
tasovym rozlisenim Karlovy university

- Ing.Hulinsky pfednesl névrhy na udé&len{ plakety Jana Marca
Marci Dr.Hermanovi a Doc.Eckertové; ndvrhy byly jednomyslné
schvdleny.

- Dr.Rubeska pfednesl pldn ¢€innosti na r. 1990, v némZ jsou za-
fazeny i 2 akce se spoluporadatelstvim : Vybérovy semindr
k zivotnimu jubileu Prof.Mathernyho a Semindf vénovany apli-
kacim doutnavych vybojd v primyslové spektrdlni analyze.
Celkem md Spole¢nost v pldnu na r. 1990 12 vicedennich akci.

- Dr.Fara pfednesl-ndvrh stanoviska Spolecnosti k udalostem
17.1istopadu, ktery pfipravil s Dr.Cermdkovou, Dr.Ryskou a
Dr.Zavétovou. Stanovisko bylo jednomysln& schvdleno.

Volebni valné shromdZdéni se konalo v predndskové sini NTM
v Praze dne 4.12.1989 od 13 hod. Po zahdjeni a ustaveni volebni
komise byly pfeddny plakety Jana Marca Marci Ing.B.Schneiderovi,
DrSc a Dr.Z.Hermanovi, CSc a dale byly pfedneseny zpravy o od-
borné €innosti, o hospodafeni a zprédva revisni komise. Shromazdé-
ni udélilo absolutorium odstupujicimu hlavnimu vyboru a po pfe-
stdvce, béhem niZz byly provedeny volby nového hlavniho vyboru
tajnym zptsobem,pfednesl Prof.P13ko predndsku.

Dne 14.12.1989 se konala schize pfedsednictva hlavniho vy-
boru, na niz byli nové zvoleni &lenové hlavniho vyboru jmenova-
ni do funkci

ptedseda RNDr.Jan Mréz
I.mistopfedseda Ing.Vladimir Stresko, CSc
ITI.mistoptfedseda Ing.Karel Volka, CSc
védecky tajemnik RNDr.Ivan Rube3ka, CSc
hospodart Ing.Dana Kolihova, CSc
organizaéni tajemnik RNDr .Miroslav Ryska, CSc
referent pro .
zahraniéni styky Ing.Zdenék Kosina, CSc
redaktor RNDr.Milan Fara, CS5Sc
revizni komise Ing.Svétla Kristoufkova

Ing.Petr Krfdk, CSc
: Ing.Véra Spévdckovd, CSc
pfedseda sekce optické

. atomové spektroskopie RNDr.Josef Musil

pfedseda sekce

molekulové spektroskopie RNDr.3t&pan Urban, CSc
pfedseda sekce specidl-

nich spektroskopickych

metod Ing.Véclav Hulinsky, CSc
pfeseda sboru
konsultantd Prof.Ing.Eduard P13ko, DrSc



¢lenové vyboru

tlenové sboru konsultanth

Pifehled vedoucich odbornych skupin

RNDr.Frantisek Cafio
RNDr.Ludmila Cermédkovéd, CSc
Ing.Zdengk Cizek, CSc
Ing.Karol Floridn, CSc
RNDr.Zdenék Herman, CSc
Ing.Vaclav Chlan, CSc
RNDr.Jana Kubovéd, CSc
Ing.Martin Nikl, CSc
RNDr.Ivan Novotny, CSc
Ing.Ivan Obrusnik, CSc
RNDr.Véaclav Sychra, CSc
Ing.Dalibor Tluchof

RNDr.Milan Hordk, CSc
Doc.Ing.Zbynék Ksandr, CSc
RNDr.Josef Kuba, CSc
Ing.Jaromir Moravec, CSc
RNDr.Alena Spatkova, CSc
RNDr.Jaroslava Wafikovd, CSc
RNDr.Milena Zavétovd, CSc

a komis{i

organizatni vybor sekce
optické atomové spektroskopie

0S vibratni spektroskopie

0S elektronové spektroskopie
a fotochemie

0S magnetické rezonanéni
spektroskopie

0S spektroskopie pevného stavu

0S rentgenové spektrometrie

0S lokdlni elektronoveé
mikroanalyzy

0S hmotnostni spektrometrie

0S instrumentdlnich radio-
analytickych metod

0S Mossbauerovy spektroskopie

0S5 elektronové a iontoveé
spektroskopie
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Komise pro standardy a
referenéni materidly
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Komise ndzvoslovné

RNDr.Josef Musil
Ing.Karol Floridn, CSc
Ing.Vaclav Chlan, CSc
Ing.Dana Kolihovd, CSc
RNDr.Jana Kubovéa, CSc
RNDr.Zdengék Slovédk, CSc

RNDr .Bohuslav Strauch, CSc
Ing.Milos Nepras, DrSc

RNDr.Miroslav Holik, CSc
RNDr.Jan Polecha, CSc

RNDr.Vdclav Machdcgek

Ing.Vdclav Hulinsky, CSc
RNDr.Miroslav Ryska, CSc

Ing.Ivan Obrusnik, CSc
Ing.01ldfich Schneeweiss, CSc

RNDr.Josef Zemek, CSc

Ing.Martin Nikl, CSc
Ing.Jifi Dolezal, CSc
Ing.Dalibor Tlu&hotf
RNDr.Ludmila  Cermékovd, CSc

Ing.Jan Kuc¢era, CSc
Ing.Petr Puschel
RNDr.Miroslav Ryska, CSc
RNDr.Petr Pracna, CSc
Prof.Ing.Eduard P13ko, DrSc

SEKCE MOLEKULOVE
SPEKTROSKOPIE

0S spektroskopie pevného stavu

uspotddala ve 3.¢&tvrtleti 1989 celkem 3 schlze, které od-
borné pripravila jeji vedouci Dr.M.Z&vétovd, CSc.

Dne 16.8.1989 byla na programu pfedndska Dr.R.Grassera
(I.Physikalisches Institut der Justus-Liebig-Universitat
Giessen) na téma Optical properties of tungstates.

V ptedndsce byly presentovany,K vysledky méfeni reflexnich
spekter CaWD4 a CaMoD4 ve spektrdlni oblasti 4 - 25 eV a pro-

vedena diskuse na zdkladé& srovnani se semiempirickymi vypocty

pfechodd v aniontovych komplexech (metodou molekuldrnich orbi-
ti). Z méfeni absorpénich a fotoluminiscen&nich spekter a kine-
tiky emise €istého CaWDA a CaWD4 dopovaného olovem, vyplyva Ze

pouze modry emisni pdés WDa v blizkosti 435 nm m& intrinsickou
podstatu a patii neporudenym WD;_ komplextm. Zelend luminiscen-
ce (536 nm) je ptipsdna defektam WO, a cervend emise vy53im kom-

plextm W. Ddle bylo zjisténo, Ze emisni pds u 468 nm krystalu

CaWDﬂ:Pb patf{ WDQ komplex(m, které jsou stabilisovény ionty
PO .

Ve dnech 11. a 12.9.1989 uspoféddala odbornd skupina dvé
pfedndsky prof.Dr.Yasuo Iguchi z University of East Asia,
Yamaguchi, Japonsko
1) External Photoelectric Emission in the Soft X-Ray Region

and Its Application to Spectroscopy
2) Reflectivity, Absorption and Optical Constants of Some Op-
tical Materials in the Soft X-Ray Region

Prof.Iguchi graduoval v roce 1977 na Tokyo University of
Education, kde od roku 1964 pracoval. 0d roku 1977 ugil a pra-
coval na Tsukuba University a od roku 1987 je profesorem na
University of East Asia.

Je experimentdlnim {fyzikem, zabyvd se jak stavbou exp.za-
fizeni (VUV a mékka rtg. spektrdlni oblast, jak klasické zdroje,
tak vyuziti synchrotronového zdfeni - zejména na universitdach



v Tsukub& a Hiro3imé&), tak metodami m&feni a vyhodnocovédni re-
flexnich a absorpénich spekter pevnych ldtek, fotoelektronovou
emisi apod.

Své zkusenosti, zejména s vyuZzivdnim synchrotronovych zdro-
jt, na nase vyzdddni shrnul ve dvou ptedndskach, které béhem
svého pobytu proslovil. V diskusich po pfednédskdch zodpovédél
detailni konkrétni dotazy &lent 0S spektroskopie pevného stavu.

B&hem pobytu do3lo na otédzky tykajici se spolupréce pfi fe-
Seni védeckych problémd. Pro &s.stranu by byla zejmeéna atraktiv-
ni moZnost dcastnit se méfeni na nékterém z jJaponskych synchro-
trond. Z3jisftuje se moZnost vysldni mladého pracovnika na stéZ.
Prof.Iguchi slibil poslat informace o organisaci spektroskopiki
v Japonsku.

Na Zz&dost potadatell pfipravil Prof.Iguchi nédsledujici
struénd resumé svych prednédsek.

Yasuo Iguchi, University of East Asia, Yamaguchi,
Japonsko : External Photoelectric Emission in the Soft X-Ray
Region and Its Application to Spectroscopy

The external photoemission is realized by the following
three steps
1. Penetration of soft x-rays into a solid and excitation
of core electrons.
2. Travelling and scattering of the photoelectron.
3. Escape of the photoelectron and scattered electrons
over surface potential barrier into the vacuum.

According to the three step model, the photoelectric yield
is
A eff

Aess * 1/

Qi,: Gl Ri) B i =85, )

and

A

in the soft x-ray region. Thus

gie ey

Band L are slowly varying functions of photon energy. Therefore,
the photoelectric yield spectrum in the soft x-ray region is
closely similar to the corresponding absorption spectrum.

Numerical calculation of the relative photoelectric yield
of CsI is shown as an example.

Experimental apparatus shown are two laboratory light sour-
ces and a Vodar monochromator, and synchrotron radiation source
and a grasshopper monochromator. ’

Applications are shown aon 8102 polymorphs, orthosilicates,

BeO, BeF
SCopy .

29 and BeCu to verify the photoelectric yield spectro-

Yasuo Iguchi, University of East Asia, Yamaguchi,
Japonsko : Reflectivity, Absorption and Optical Constants of Some

Optical Materials in the Soft X-Ray Region

The correspondence of the absorption spectra with electronic
band structures and density of states, transition probability
effects, and ligand field effects are shown on the soft x-ray

absorption spectra of Ni, NiO, alkaline hal.ides, BaFZ, La com-

pounds, In, Sn, Sb, and Te.

The way of determination of optical constants of Csl by
using compiled wide range absorption data is shown. This is an
adaptation of the Kramers-Kronig Transformation. An example of
the determination of optical constants from reflectivity data
is shown on the case of a MAS-1 steel mirror.

Furthermore, optical constants of SiC, TiC, and WC mirrors
obtained from reflectivity data are shown.

Dne 27.9.1989 byla na programu schize odborné skupiny
prednaska

Ivan Pelant, Katedra chemické fyziky MFF UK, Praha
Luminiscenéni spektra pifimési kifemiku

Predndska se zabyvala luminiscenc{ excitoni v kifemiku a je-
Jiho vyuZiti pro kvalitativni a kvantitativni analyzu m&lkych
donord a akceptorl. Strucn& byly diskutovény zakladni fyzikd&lni
ptedstavy o mechanizmu zd&¥ivé rekombinace volnych a vdzanych ex-
citond i jejich komplexd a vyloZeny ziklady analytické metody
pro stanoveni koncentrace boru a fosforu v kfemiku. Byly uvede-
ny vysledky ziskané v nizkoteplotni laserové luminiscenéni labo-
ratofi na KCHF MFF UK v Praze. Ddle byle stru&n& presentovana
spektra termodonort a tzv. magnetického kfemiku. Bylo provedeno
srovnani luminiscenéni spektroskopie kfemiku s jinymi optickymi
analytickymi metodami. Luminiscenéni spektroskopie v pfipadé& Si
Je velice perspektivni metoda, kterd se uplatni i u vysoce &is-

tych materialo (10'2 - 10! primesi/cm’), kde jiné diagnostickeé
metody selhdvaji.

Po ptedndsce M.Zdve&tovd ozndmila &lenlm odborné skupiny, Ze
31.12.1989 preddvd svou funkci vedouciho odborné skupiny spektro-
skopie pevného stavu RNDr.Janu Polechovi, CSc (zdstupkyni bude
RNDr.Katetina Kokedovd, oba jsou z Fyzikalniho dstavu CSAV, pra-
covisté Cukrovarnickd).

05 magnetické rezonanéni spektroskopie

usporadala ve spoluprdci se Slovenskou chemickou spole&nosti a
Katedrou fyzikdlni chemie CHTF SVST v Bratislavé XVI. EPR semi-
ndf, ktery se uskutetnil v Pezinskej Babe od 23. do 25.5.1989
za dCasti 30 odbornik®. V rdmci semindfe se uskutednila i 35.
pracovni schGze odborné skupiny. Akci pfipravil a fidil
Ing.A.Stasko, DrSc.

Odbornd skupina uspoféddala déle ve dnech 18. - 20.10.1989
ve Valticich 19.semindf NMR, jehoZ se zdastnilo 52 odbornikd.
Semindf se zamé&fil pfedevd3im na automatizovanou ptipravu a vy-
ménu vzorkd, po&itacovou interpretaci spekter a data banky, evi-
denci vzorkd a archivovédni vysledk® a na vyuziti NMR spektro-
metru jakoZto detektoru pradbeéhu reakce nebo chromatografického
déleni. Odeznglo celkem 29 pfednédSek, z nichZ dale pfindsime
resumeé.



Na semindfi informoval Ing.M.Krdlik z Tesly Brno o vyvoji
ts.supravodivého spektrometru a zdstupci firmy Bruker AG(NSR)
pp.Schneiders a Dworak o automatizaci méfeni pomoci &arového ko-
du a o novinkdch programového vybaveni pro NMR. V rdmci semindfe
se dne 19.10. uskute€nila i 36.pracovni schtze 05, na niz byli
pfitomni sezndmeni s odbornymi akcemi v tuzemsku i v zahranici
v roce 1990 a ddle probéhla diskuse k vyuZiti osobnich pocitach
v NMR laboratofi.

Semindf i scht@zi 0S5 odborné ptipravil jeji vedouci
Dr.Miroslav Holik, CSc.

Radovan Fiala, (istav analytické chemie CSAV, Brno,
Zenon Starduk, Ustav pfistrojové techniky CSAV, Brno
Potladeni signdlu rozpoustédla v metoddch 2D NMR

Ptispévek se zabyvd potlaenim signdlu rozpou$tédla ve f&a-
zové citlivych 2D spektrech. Konkrétni pozornost je veénovdéna
moZnostem aplikace semiselektivmich sekvenci s vyuZitim spin-
-locku (SL) pro zajistén{ &isté fdze |1| v metoddch NOESY,
HOHAHA a ROESY. &

Pouziti semiselektivni sekvence, kterd zajistuje buzeni
spektra pouze mimo rezonanci, mé obecny tvar (sel)_x—(nsel)x—SLy.
Konkrétni tvar excitagniho spektra zdvisi na selektivni €dsti.
Vhodnym kompromisem mezi pozadavky na jednoduchost sekvence a
ptiznivy prObéh excitace se ukézala sekvence (1“2"2)—x_(5)x'

Délka selektivni &d4sti je pticinou fdzové modulace. I kdyZ tato
modulace ovliviuje jen Uzkou &dst spektra blizko rezonance, neni
moZzno SL vynechat, protoZe by se tim neptiznivé ovlivnil prdabéh
excitace v blizkosti rezonance.

Pro potlaceni vody v 2D sekvencich je nutno fesSit otdzku,
které pulsy v sekvenci nahradit semiselektivnim buzenim. Zde jJe
tfeba vychdzet jak z principu ptislusné 2D metody, tj. ze stavu
spinového systému v daném okamZziku, tak z charakteru pouzité se-
miselektivni budici sekvence. Z experimentdlniho hlediska hraji
vyznamnou roli praktické moZnosti pfistrojové techniky.

Nejsnadnéji se potlaceni rozpousStédla aplikuje v metodé
MOESY, kde se dosahuje zpravidla nahrazenim posledniho "&teciho"
pulsu semiselektivnich sekvenci. Magnetizace je pfed timto pulsem

ve sméru osy =z , a tak je situace téméf stejnd jako v 1D. Exis-
tuji dva davody, pro¢ uvazovat o nahrazeni i prvniho pulsu v sek-
venci : odstranéni signdld vznikajicich v disledku chemické vy-

mény a omezeni moZnosti vzniku radia¢niho tlumeni.

Smésovaci interval v HOHAHA byl pouz?it ve form& TRIM-MLEV17-
-TRIM, kde jako TRIM puls byl pouzit krdtky SL. V tomto uspotddé-
ni jsou dvé moZnosti zatazeni semiselektivni excitace pro potla-
¢eni signdlu rozpoustédla. Jednak je to nahrazeni prvniho pulsu
semiselektivnim buzenim, jednak ndvrat magnetizace do +z na kon-
ci sekvence a ndsledujici selektivni "Gteni". Nahrazeni prvniho
pulsu je jednodus3i, je vsak tteba upravit vzdjemné fdzovani SL
a TRIM puls tak, aby nedochdzelo ke vzniku SL echa. V druhém
pfipadé je nutné pfed selektivnim "¢tenim" zatadit homospoil puls
pro likvidaci zbytkd transverzdlnich slozek magnetizace.

V ROESY je situace analogickd jako u HOHAHA, dlouhy SL puls
ve sméSovacim intervalu slouzi soucasné k odstranéni magnetizace

vody vzniklé relaxaci bé&hem tl. Vzhledem k podstatné delsimu

trvdni{ SL bé&hem smé3ovaciho intervalu neZ je tomu u TRIM pulsd
v HOHAHA neni problém vzniku SL echa tak kriticky.

|1| Staréuk Z., Pagek L., Fiala R., Starduk Z., Jr.
J.Magn.Reson. 80, 344 (1988).

L. Patek, Z. Starcéuk a V. Sklenédt, Ustav ptistro-
jové techniky CSAV, Brno : VyuZiti nelinedrni excitace pro potla-
¢eni signdlu rozpoustédla

Méfeni protonovych NMR spekter roztokl biologickych lédtek
je spojeno s Fadou problémd@ vznikajicich z divodu pfitomnosti in-
tenzivniho signdlu vody ve spektru. K Fedeni téchto problémd by-
la navrZena 3skéla rGznych metod |1|. PFi studiu vymé&nitelnych
protond se ukazuje jako nejvyhodnéjsi pouziti selektivnich puls-
nich sekvenci excitujicich pouze poZadovanou ¢dst spektra. Hlav-

nim nedostatkem téchto sekvenci je existence velkého fdézového
gradientu v naméfeném spektru, ktery vznika v disledku nacitéani
ofsetové zdvislych precesi vektorl magnetizace béhem vyvojovych
intervall mezi jednotlivymi pulsy sekvence. Odstranéni fdzového
gradientu aplikaci fdzovych korekci vede ke zvlnéni zdkladni &&-
Ty a ndslednym neZzadoucim distorzim ve spektru.

V ptispévku jsou prezentovany dva nové postupy |2, 3| nédvr-
hu selektivnich pulsnich sekvenci generujicich fdzové €ista
spektra. V prvnim ptipad& |1| je ukdzédno, 7e aplikace 2700 rota-
ce vektoru magnetizace vede v selektivnich pulsnich sekvencich
k Uplné, nebo alespon k vyrazné eliminaci neZadouciho fdzového

gradientu. 270° modifikace symetrizované 1-t-TI-T-T-1-1 sekvence
doplnéné krdtkym refokusacnim intervalem pfedstavuje velmi efek-
tivni pulsni sekvenci pro potlateni signdlu vody, a to jak vzhle-
dem k vysoké uUc¢innosti potlageni, tak i k vyslednému amplitudové-
mu a pfedev&im fdzovému profilu. Druhy postup |3| kombinuje vlast-

nosti 270° rotace s vlastnostmi palenych selektivnich amplitudo-
vé modulovanych rf. pulsd aproximovanych jako DANTE sekvence.
Takto ziskané pulsni sekvence se vyznacuji téméf idedlnim ampli-
tudovym a fdzovym profilem. Navrhovany postup je demonstrovan

na pfikladu odvozeni pulsni sekvence 2.5-t-5-t-5-t-5-t-5-t-5-1-

27.5-t-60-t-90-t-110-t/2-270-ACQ, kterd zajisfuje plnou excitaci
( > 95%) v rozsahu 1-5 ppm s fdzovymi chybami mensimi nez *2.50.
Platnost ziskanych vysledkd je v obou pfipadech experimentdlné
ovéfena méfenim 400 MHz protonovych spekter mM roztokd biologic-
kych ldtek rozpusténych v 90% HZU'

|1| P.J.Hore, in "Methods in Enzymology" vol. "NMR in Enzymology"
(N.J.Oppenheimer and T.L.James, Eds.), Academic Press, San
Diego, California

|2] L.Pa&ek a V.Sklenatf, J.Magn.Reson., v tisku

|3] L.Pugek, Z.Starduk a V.Sklenaf, J.Magn.Reson., v tisku
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Karel Bartu3ek, Ustav ptistrojové techniky CSAV, Brno:
Pulsni fizeni spektrometrd nukledrni magnetické rezonance

Soucasnd spektroskopie nukledrni magnetické rezonance (NMR)
se vyznatuje rozsahlym vyuZzivdnim experimentdlnich technik, kla-
doucich vysoké ndroky na tasovou koordinaci &innosti obvodd NMR
spektrometrd a dplnou automatizaci experimentu.

Casovd koordinace &innosti obvodd spektrometru je zajisto-
védna k tomu uréenymi obvody, oznatovanymi jako generdtory puls-
nich sekvenci (GPS), pulsni programdtory, pulsni generdtory apod.
V literaufe je popsdno mnoho typl generdtor s r@znou sloZitosti
a vnitinim uspotfadanim.

Nejvétsi uplatnéni maji v souasné dobé& hardwarové generdto
ry s programovym fizenim, u nichZ jsou &asové intervaly vytvate-
ny digitdlné. Jednodusi systém tohoto typu GPS byl vyuZzit ve
spektrometru FTNMR, vyvinutém v roce 1980 v UPT, protoze velmi
dobfe splfioval poZadavky, kladené na pfesnost a reprodukovatel-
nost nastaveni délek gasovych intervald, na jejich potet v sek-
venci i na podet vystupnich signdld pro fizeni €innosti spektro-
metru. Soucdsti GPS byl komunika&ni program, ktery operédtorovi
umozfioval jednodude naprogramovat i pomérn& sloZitou pulsni sek-
venci. Princip €innosti a program pro zaddvéni pulsni sekvence
byl pfeddn do k.p. Tesla Brno.

S rozvojem novych metod pfedeviim selektivniho buzeni a je-
Jich aplikace v oblasti NMR tomografie byl GPS postupné roz3itfen
0 obvody generujici analogovy modulaéni signdl pro amplitudové
tvarovani vf puls@, generaci pulst pro fdzovou modulaci vysilate
pseudondhodnym Sumovym signdlem a jejich synchronizaci s pulsni
sekvenci.

GPS ve spektrometru 200 MHz md oproti pfedchozimu typu vét-
51 pocet nezdvislych vystupd a odlisné signdly pro kligovani vy-
konovych vysflac¢l. Princip &innosti zGstal nezménén. Vzhledem
ke kmito€tu referencniho signdlu 10 MHz, vlastnostem pouZitych
obvodd TTL a zvolenému obvodovému feseni tasovate je ¢asové roz-
liseni GPS 0.1 Jus a nejkratsi nastavitelnd délka kazdeho caso-

vého intervalu 0.2 /us- Maximdlni pocet Casovych intervald je 32

s moznosti cyklovdni vybraného sledu €asovych intervald ve dvou
nezdvislych cyklech (max. 256 a 65000 cykl@&). Pocet nezdvislych
vystupl je 40.

Soucdsti GPS jsou jeste daldi obvody, a to zejména obvody
generujici klic¢ovaci a referen¢ni nf. signdly pro vysila® a pfi-
Jima& jaderné stabilizace magnetického pole, obvody generujici
signdly pro fdzovou modulaci vf. signdlu pro dcely Sirokopdsmo-
veho dekaplinku, potitagem fizeny déli¢ kmito&tu pro dtely vzor-
kovani méfeného NMR signdlu, generdtor pulsd pro fazovou modula-
ci vysflate pseudondhodnym Sumovym signdlem a obvody generujici
analogovy modulacni signdl pro tvarovdni vf pulsd.

Pro sniZeni Sumu na vystupu 3irokopédsmového ptijimade spek-
trometru je tfeba ovléddat vysila¢ dvéma signdly. Prvni z nich,
jehoz ndstupni hrana ptichdzi o 2 /us pfed ndstupni hranou dru-

heho klitovaciho signdlu pfigemZ sestupné hrany obou signdla se
shoduji, se méni reZim vykonového zesilovate. Z toho divodu jsou
signdly na adresni sbérnici ADR a signal STB &asové zpoZdéné

Q:,2 JEEE Tim jsou také casové zpoZdé&né vsechny vystupni signély

spektrometru.

GPS pracuje ve dvou rezimech: v re?imu programovani a zadd-
vdni dat a v rezimu &innosti.

1

V rezimu programovadni a zaddvdni dat je GPS pasivni. Operd-
tor komunikaénim zplsobem s po&itacem vytvari Zddanou pulsni
sekvenci, kterd je uloZena na disk. Vyznamnou udlohu pEi progra-
movdni pulsni sekvence ma stavové slovo kazdého Casového inter-
valu, které lze vyznamové rozd&lit na dvé ¢4sti. Prvni z nich
je uréena tasovacim obvoddm GPS a obsahuje informace o délkéch
tasovych intervald, jejich cyklovdni a ukonéeni sekvence. Druhd
z nich obsahuje data pro vystupy GPS, tj. fidici signaly pro
spektrometr. Operdtorem pfipravend data pulsni sekvence jsou pfed
kazdym experimentem zapsdna do GPS pfes stykovou jednotku IMS-2,
kterd vyuzivd jedné primdrni’ adresy pro zdpis do GPS a &tyfi se-
kunddrni adresy pro zdpis do jednotlivych pamétovych blokd.

V rezimu ¢innosti GPS po nastartovéani z fidiciho pocitace
pfebird fizeni experimentu s nejvy3si prioritou. Akumulaéni pro-
cesor pocitace provadi sbér dat a o jeho ukon€eni informuje GPS.
Po ukoncéeni pulsni sekvence GPS pfeddvd fizeni pocitaci a je
ptipraven k novému pfevzeti dat z paméti pocitace, kterd mohou
byt shodnd s daty pfedchdzejici sekvence nebo mohou byt poZadova-
nym zplsobem modifikovéana.

Vyhodou sougasného fedeni GPS je jeho universalnost, vysoka
rychlost a vstup dat z pocitace prostfednictvim universdlni sbeér-
nice. Nevyhodou je v8ak pouziti obvodl stfedni integrace, obvodo-
véd slozitost a nezbytné nutnd doba pfenosu dat z po&itace pfed
kazdou pulsni sekvenci.

Perspektivy rozvoje GPS pro NMR spektrometry lze spatfovat
v rozsifovani max. po¢tu Casovych intervall a nezdvislych vystu-
pt, eliminovdni pfenosu dat mezi po¢itacem a GPS, sniZovéni poc-
tu soutdstek a zvy3eni hustoty integrace pouZitych obvodl. Tyto
pozadavky splni programovy GPS, jehoZ zdkladem je procesor poCi-
tate s rychlymi paralelnimi vystupy a s programovatelnym cCasova-
tem. Generdtory tohoto typu umozni vytvadret stdle slozite)si
pulsni sekvence, které soucasny rozvo] mé&ficich metod NMR vyZa-
duje.

7 Gt e ulik VLIPS Bl 5 2 5Tt A T B ke im g RS G icdE
V. Sklendi, Ustav pfistrojové techniky CSAV, Brno : VyuZiti
amplitudové modulovanych pulsd v Sirokopdsmovém dekaplinku

v 13 NMR spektroskopii vodnych roztokd biologickych makro-
molekul v silnych magnetickych polich m&Ze pfi Sirokopdsmovém
protonovém dekaplinku dochédzet k nezddoucimu ohfevu méfenych
vzorkl,, a to i v ptipade pouziti modernich dekaplovacich technik
typu WALTZ. Sd&leni dokumentuje, Ze dekaplovaci sekvence, sloZe-

né z kvalitnich 180° amplitudové modulovanych pulsd, umoZiuji né-
kolikandsobn& sni?it néroky na vf vykon pottebny k G€innému de-
kaplinku a tim zmensit ohfev vzorkd. Ve sdéleni jsou diskutovany
nékteré problémy, které jsou s aplikaci amplitudové modulovanych
pulsd pro Sirokopdsmovy dekaplink spojeny. Jednd se zejména

o problémy vzniku medula&nich pédsem v méfenych spektrech a metod
jejich eliminace. DosaZené vysledky ukazuji, Ze nové navriené

sekvence 180° amplitudové modulovanych pulst jsou vhodné pro 5i-
rokopédsmovy dekaplink v kmitogtovém rozsahu 4 - 6 kHz.
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Josef Haldamek, Ustav ptistrojové techniky CSAV, Brno
Vdhové funkce pro zizeni spektrédlnich &ar

Védhovych funkci pouZivanych v FT NMR spektroskopii pro zlep-
geni frekvenctniho rozliseni je mnoho a ptitom se objevuji dalsi
(TRAFT). Schézi vsak doporuteni, kdy kterou funkci pouzit a jak
optimdlnd volit parametry. Autofi se v&tiinou spoko]i presentovéa-
nim grafickych vysledkt na zvoleném multipletu, nékdy dokonce
bez uvedeni parametrid, takZe neni mozné zpé&tné ovétfeni.

Ptispévek obsahuje srovnani vdhovych funkci pouZivanych pro
zGZeni spektrdlnich €ar. Srovndvaji se tyto funkce : exponencia-
la, Gaus, TRAFT a sinus s exponencidlou. Srovnani je zaloZeno na
vyhodnoceni relativniho poméru S/N a zdZeni. Zde jsou jednoznat-
né stanovena pravidla, kdy kterou vdhovou funkci pouzivat. Déle
Je rozebrdn vliv vdhovych funkc{ a jejich parametr na tvar spek-
tralni €4ry a vliv zdkmitd. Grafické vyhodnoceni je provedeno na
dubletu 1:1, pravidelném a nepravidelném multipletu. P¥i grafic-
kém vyhodnoceni multipletu se vychdzi ze stejného relativniho po-
mérq S/N pro riazné véhové funkce. Jsou diskutovdny nevyhody srov-
nani zalozeného na profiznuti multipletu aZ k nulové linii. Vy-
sledky srovndni jsou shrnuty tak, aby je bylo moZno vyuzit pro
volbu vhodné vahové funkce a jejich parametrt.

§. Uhrinovd, D. Uhrin, T. Liptaj, CHTF SVET CL NMR
Bratislava : Optimalizdcia 1D-COSY v pripade velmi malych inter-
ak€nych konstdnt a rychlo relaxujlcich spinovych systémov

Prenosovd funkcia 1D COSY experimentu

2

Lyy = exp (- zéff/TZA) sinT J, T

(a2 ’
S SaRlel by eff
efektivny vyvojovy ¢as, T2A - relaxacny cas selektivne excitova-

ného protdnu) nadobuda malé hodnoty, ak JA & 1 Hz, alebo
T2A £ 100 ms.

V prvom pripade nadobdda prenosovd funkcia maximalnu hodno-
tu ak Tigeln T2A. Vplyv pasivnych interakénych konstant je nut-

né zohladnit a maximd funkcie 7 cos ﬂ'JP z’eff korelovat s hod-

eff 'ﬂ'cos‘ﬂ"JP Teff

Jp - aktivna resp. pasivna interakénd kon3tanta, T

notou TZA' Takto ziskand hodnota zieff predstavuje siasne polo-
vicu optimdlnej doby snimania ( B e t2/2). Vysledné fézovo

citlivé spektrum umoZiuje rozli3it medzi signdlmi pochéadzajdcimi
z velkych resp. malych interakénych konstant.

V pripade rychlo relaxajdcich spinovych systémov sa optimdl-
na hodnota T‘eff urfila z prenosove] funkcie IAX na zaklade pri-

bliZ?nej znalosti JA, JP a TZA' Ziskané antifdzové multiplety bo-
1i analyzované pomocou DISCO metddy.

J.Miklovig, CL NMR CHTF SV5T, Bratislava : Selektivne
excitdcie frekvenéne modulovanymi kompozitnymi impulzmi

) v praci sme Studovali vyhody jednotlivych metodik selektiv-
nej excitdcie, ako sd DANTE, amplitddovo modulované tvarované
kgmp021tné impulzy a nami navrhované frekvenéne modulované kompo-
zitné impulzy. UvaZovali sme priemerné vybavenie laboratoria NMR
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spektroskopie, ktoré nedisponuje syntetizdtormi tvarovanych im-
pulzov a ani vystupnymi zosilovaémi kategorie A. Nami navrhovany
kompozitny impulz odstrafuje dva hlavné problémy inych metod. To
znamend, ze sekvencia nevytvdra postranné excitované pédsma a ne-
vyZaduje opakovanie impulzov rychlejsie, ako po 100 mikrosekun-
ddch. (Rychlejsie opakovanie impulzov vyZaduje vysokokvalitnd
elektroniku impulzného generdtora.) Nevyhodou je obsadenie velké-
ho pametového priestoru akviziéného poéitada, kde treba ulozit
minimdlne 100 premennych typu real a krdtky cyklus samotného im-
pulzného programu.

Frekventnd moduldcia kompozitného impulzu je dosiahnutd po-
uzitim kondtantne dlhych impulzov v celej sekvencii a meniacou
sa dlZkou vyvojového €asu medzi impulzmi. Testované bolo gaussov-
ské rozdelenie vyZiarene] energie v tase a rozdelenie podla funk-
cie sin(x)/x.

Radek Meluzin, Tesla Brno, Brno : Ekonomickd varianta

changeru

Prispévek se zabyva konstrukci a vyuZitim jednoduchého chan-
geru pro automatickou vyménu vzorku u nového 200 MHz spektromet-
ru se supravodivym magnetem ze s.p. Tesla Brno. Pfedvedend kon-
cepce preferuje malé rozmeéry, hmotnost, nizké energetické ndro-
ky a zejména nizkou cenu na dkor moZnosti vkldddni vzorkd v li-
bovolném pofadi, pfipadné dal3ich moZnosti zahranig&nich vyrob-
k(. Konkrétn& tedy tato mechanickd konstrukce, prakticky bez
elektronického fizeni, umozfuje pouze vklddat automaticky do
stroje jeden vzorek po druhém v pfedem daném pofadi a ukladat
je po mé&feni zp&t do kruhového zdsobniku o kapaciteé 60-ti vzor-
kii. Toto zjednoduseni je vyvéZeno nesrovnatelné nizs{ hmotnosti,
rozméry a zejména cenou v porovndni s vyrobky pfednich firem
v oboru NMR.

M. Hrudkovic, I. Goljer, CL chemickej techniky,
CHTF SVST, Bratislava, J. Dressler, VULM, Modra, J. Betko,
Elektrotechnicky dstav SAV, Bratislava : Vplyv zmien vonkajSie-
ho magnetického pola na stabilitu NMR spektrometra so supravo-
divym magnetom

V préci sme $tudovali vplyv okolia na stabilitu merani
supravodivého NMR spektrometra VXR 300 z hTPadiska jeho moZnosti
vyuZitia na nepriamu detekciu mdlo citlivych jadier. Zistili
sme, 7e stabilita magnetického pofa zeme v miestnosti, v ktore]
je pristroj umiestneny, md kIuZovid dlohu pri diferencnych mera-
niach. Fluktudcie pola sa vyrazne prejavujd pri vypnutom lokova-
com systéme spektrometra. Lokovaci systém kompenzuje vplyv fluk-
tuujicich magnetickych poli pri rutinnych meraniach. Experimen-
tdlne boli simulované zmeny vonkaj3ieho rusivého poTa a bol jed-
noznadéne potvrdeny ich vplyv. Zistili sme, Ze tieniace GCinky
supravodivého magnetu zoslabujd ruZiace magnetické polia cca
30-ndsobne. VzhTadom k tomu, 7e rozhodujici vplyv na stabilitu
supravodivého spektrometra majd meniace sa magnetické polia, do-
porutujeme vyrobcom spektrometrov Specifikovat magnetické okolie
spektrometrov, v ktorom mézu byt initalované. Tento zdver je do-
le?ity aj pre instaldciu NMR tomografov.
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B. Schneider, J. Straka, J. Spéavacek, Ustav
makromolekuldrni chemie CSAV, Praha

Pouziti '°C CP/MAS NMR spekter ke kvantitativni analyze poly-
mernich systémd

Vyklad vlivu relaxagnigh mechanismd na intenzitu 1°C NMR
pdst pfi méfeni CP/MAS NMR Spekter. Na pfikladu stanoveni obsa-
hu zbytkovych dvojnych vazeb a obsahu fenolovych jader v kopoly-
merech glycidylmetakryldtu s etylendimetakryldtem a v jejich fe-
nolovych derivdtech byly ukdzdny moZnosti i omezeni vyuZziti mé-

tent 13C CP/MAS NMR spekter pfi kvantitativni analyze.

Pavel Jurédk , Ustav ptistrojové techniky (SAV, Brno
Aproximace spektra NMR metodami regresni analyzy

Prispévek se zabyvd aproximaci spektrdlnich #ar Lorentzovou
nebo Gaussovou funkci. Cilem je rychld regresni analyza, kterd
je charakteristickd minimdlnimi €asovymi ndroky pti zachovéni
dostatecné pfesnosti aproximace.

Se zfetelem na uvedené poZadavky byla provedena volba vhod-
neého kritéria a optimaliza&éni metody. Z testovanych metod byly
urceny jako nejvyhodnéjs$i metoda deriva&éni a metoda pfimého po-
stupu (relaxaéni). Deriva&ni metoda vykazuje lep3f vysledky pfi
aproximaci siln& pfekrytych spektrdlnich &ar, metoda pfimého po-
stupu pfi aproximaxi vétsiho i menSiho po&tu jen slabé se pre-
kryvajicich spektrdlnich &ar. Metoda pfimého postupu dok&Ze na-
vic respektovat rozdilnost vazeb mezi parametry (stfedem, vyskou
a polo3ifkou), coz v pripadé regrese spektra NMR vede k vyznam-
nému urychleni.

Dal5iho urychleni bylo dosaZeno rozlozenim spektra do sa-
mostatné Ffe3enych blokd a zjednoduSenim vycéisleni optimalizad-
niho kritéria. Vhodnym rozloZenim do blok& 1ze aproximaci urych-
lit aZ stokrdt. Rychlejdim vy&islenim kritéria a7z desetkrat. Ve-
likost urychleni je v tomto pfipadé z&visld na poétu a pfekryti
spektralnich ¢&ar.

Vysledky jsou demonstrovdny na aproximaci spektra simulova-
ného, a to bez Sumu, obsahujiciho Sum a tvarové deformovaného.
Vzorky spektira obsahuji samostatné spektrdlni ¢dry i &ary silnég
se prfekryvajici.

Vladimir Mlyndrik, ée5koslovensky metrologicky Udstav,
Bratislava, Milan Mazidir a Peter Pelikdn, Katedra fyzi-
kdlnej chémie CHTF SV3T, Bratislava : Stddium hydrolyzy a kon-

295i NMR

Procesy sol-gel si novou perspektivnou metodou pripravy
anorganickych alebo anorganicko-organickych polymérnych materid-
lov s rozliénymi vlastnostami. MoZzno z nich vytvérat filmy,
optické vldkna, nosite katalyzdtorov ap. Ma vlastnosti koneéného
materidlu md rozhodujidci vplyv zloZenie vychodiskove]j reaké¢ne]
zmesi a podmienky, za ktorych reakcia prebieha. Zdd sa tie?, Ze
poctiatoéné $tddium reakcie rozhodujicim sposobom ovplyviuje vy-
slednd Struktiru materidlu.

denzdcie tetraetoxysildnu pomocou

Pomocou 27Si NMR sme sledovali hydrolyzu a podiatotné &té-

dium kondenzéacie v sidstave tetraetoxysildn + etanol + voda + HCL.

15

V spektréch je moZné rozlisit signdly atomov kremika v zdvislos-
ti ot stupfia hydrolyzy, ako aj od ich polohy vo vznikajdcich 1li-
nedrnych a cyklickych oligoméroch. Zo zmeny intenzii signdlov
mozeme ziskat informdcie o kinetike tychto reakcifi.

Dagmar Stfedinkova, Vyskumny dstav pre petrochémiu,
Prievidza : Automatizovand analyza organickych zmesi

138 NMR bez predchéddzajicej separdacie

Prispevok je prehladom publikovanych prédc v tejto oblasti.
Algoritmus |1, 2| predpokladd vytvéranie subspektier z kvan-

titativnych!’C NMR spektier tak, aby pomery intenzit signdlov
patriacich do subspektier boli v pomere malych celych &isel. Kaz-
dé subspektrum sa postupne podrobi reverznej identifikacdnej pro-
cedlire na zdklade vytvorenej banky dat.

Prdca |[3| vyuziva na vytvorenie subspektier_zistenie konek-
tivit uhlikov pomocou jednorozmernej verzie v J-dalekého dosahu
rozliSenej 2D spektroskopie doplnenej 2D heterokorelovanou spek-
troskaopiou. .

Autori |4| priradujd signdlom analyzovaného spektra &iary
referenénych spektier z banky ddt bez predchéddzajliceho uréenia
subspektier l4tok. Kritériom vzdjomného priradenia je minimdlny
rozdiel v chemickych posunoch zodpovedajucich ¢iar.

Postup |5| simuluje proces vizudlneho prirovndvania spektier
a zanedbdva rozdiely chemickych posunov vplyvom solvent efektu.

Prdca |6| dokumentuje praktickd pou?iteTnost automatizova-

ného postupu kvalitativnej a kvantitativnej analyzy 13C NMR

v kozmetickom priemysle.

[1| Laude D.A., Wilkins C.L. : Anal. Chem. 1986, 58, 2820
|2| Laude D.A., Wilkins C.L. : Anal. Chem. 1987, 59, 576
|3] Wilkins C.L., Ha S.T.K., Lee R.W.K. : Anal.Chem. 1988, 60,
1055
|4] Potapov V.V., Vasiliev V.V., Rusinov L.A.: Zavod. Lab.
1987, 53|9|, 23.

|5] Carpenter S.E., Small G.W.: Anal. Chem. 1988, 60, 1886.
6] Mochizuki F., Honda K., Yoneya T.: CA 106 : 182418.

M. Nechvdtal,M.Hol{k, VOECH Lachema, Brno
Vyuziti rutiny pro T1 méfeni na pfistroji Bruker pro zpraco-

vani kinetickych dat

Standardnim vybavenim softwaru FT NMR spektrometrd Bruker
je rutina Tl uréend. pro vyhodnocovdni relaxac¢nich asd. Tato

rutina umoZfiuje automatické odetitdni intenzit pfedemvgvole—
nych signdlt ze série spekter naméfenych nékterou z’bezné
pouzivanych metod pro stanoveni relaxagénich tasl. Ddle }ze
optimalizovat vZechny nebo jen nékteré hodnoty parametrd funkce
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Y = Ay + A, L exp (=TT
(Y - intenzita signdlu, 7" - prodleva mezi pulzy T1 méteni,
Ty» Ay, A5 - optimalizované parametry)

’Pokud pouZijeme jako zpracovdvany soubor série spekter, ve
kterych v disledku chemické reakce dochédzi ke zm&ndm intenzit
51gn§1ﬁ yychozich a konetnych ldtek a soutasné prodlevy % na-
hradime tasem t, ve kterém bylo spektrum snimdno, lze pouZzit ru-
tiny Tl pro sledovéni rychlosti dané akce. Vypocet rychlestni
kcnstaqty se pak pro reakce 1. Fddu provddi pfimo podle vy3e
uvedené rovnice (k = l/Tl). U reakci, které se ¥idi jinou kine-
tickou rovnici, se T1 rutina pouzije pouze pro odeéteni a vypis
hodnot Y a t.

K. Benes, Tesla Brno, Brno : Stanoveni relaxa&nich &asl
metodou Monte Carlo

Prispévek se zabyvad programem pro vypocet relaxatnich ¢asi
a rychlosti chemickych reakci 1. Ffddu metodou generovdni nédhod-
nggh Yegtorﬂ; parametrd teoretické funkce, kterou sleduje systém
prfi vyvinu v ¢gase.

gl Nam&fenymi daty - tabulkou €as a Jim odpovidajicim inten-

sitam - je proklddédna teoretickd funkce. Postupnym generovanim
parametr( funkce je minimalisovdna suma odchylek mé&fenych a vy-
poctenych intensit. Lze stanovit i pfipadnou pfistrojovou chy-
bu; posuv osy €asu, resp. intensity.

V zdvéru je diskutovdna aplikace a uZivatelsky interface
v NMR spektrometru 80 MHz Tesla BS 587 A, véetné rozboru Basové
narocénosti.

. M. Holik, B. Matéjkovd, J. Haldmek, Lachema
VUCCH, Brrmo : PouZiti persondlniho po&itace pro vypo&et kine-
tickych dat z NMR méfeni

. Pouziti persondlniho po&itade umoZfuje vypo&itat parametry
kinetické rovnice bez ptedb&zné linearizace. Tim je také moZné
feSit obecnou kinetickou rovnici 1. f&4du, nevratnou i vratnou,
s posunutim nulové linie nebo €asového po&dtku bez jakychkoliv
pfedchozich omezeni, napf. bez znalosti pocdtetni koncentrace
nebo rovnovdzné konstanty.

K vypoétu se pouZivéd rekursivni Newton-Raphsonova metoda,
podle niZ se novd rychlostni konstanta k(n+1) pocitd tak dlouho

z predchdzejici hodnoty k(n) dokud se od ni nelisi o ptfedem sta-
noveny rozdil.
Bl o s f(k)/f°(k)

_ Funkce rychlostni konstanty f(k) se vypogitd ze t¥i nor-
mglnlch rovnic vzniklych derivaci dZelové funkce U odpovidaji-
(531 obech FDVTiCi 1. fddu a to podle tf{ nezndmych parametrt
2 R sl B 4

U= % |ly-b-a.exp (—kt)12
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kde y Jje koncentrace nebo ji odpovidajici méfend velici-
na pro vznikajici nebo ubyvajici reakéni komponentu a b je
posunuti nulové linie.

Takto vypo&itand hodnota rychlostn{ konstanty nezdvisi na
chyb& v ode&tu amplitudy (konstantni sloZka v ose y) ani na pfes-
nosti urteni po8dtku reakce (posun v ose x).

|1] 7Z.Jerigevi&, D.M.Benson, J.Bryan, L.C.Smith, Anal.Chem.
5%, 658 (1987)

|2| H.Gampp, M.Maeder, A.D.Zuberbuhler, Anal.Chem. 60, 1083
(1988) i)

Ko By%da 8. Theantste!, P. Kongbulydstay pii-
strojové techniky CSAV, Brno : Pozndmky k analyze a homogenizaci
magnetickych poli

V pfispévku se uvaddji nékteré moZnosti, jak usnadnit a
zjednodugit experimentdlni préce, spojené s nastavovanim zéklad-
niho pole NMR magnetd. V névodech je obvykle popsédno vyrovnava-
ni pole Z-korekcemi podle hodnot mag.indukce, namé&fenych na z-ose
magnetu. Tuto préci lze urychlit, prolozime-1li uvedenymi daty po-
lynom, ve ktery pfejdou sférické funkce, popisujici v jisté defi-
nované oblasti pole jako feSeni Laplaceovy diferencidlni rovnice;
stupe® regresniho polynomu se rovnd nejvy33imu fddu Z-korekci.
Pro kompenzaci nehomogenity je nutné zndt citlivosti korekci, tj.
pomgr jejich pol{i a vytvafejicich proudl.

Obdobn& 1ze stanovit proudy v korekénich vinutich, odpovida-
jicich sektorovym a tesserdlnim slozkdm sférickych funkci, ome-
zime-1i se na rozklad pole do 2. tédu, jak to odpovidd nejb&Zneéj-

Semin sl e na Lt kerekot | Pro) mlagky X, Yo 05 242 wigy

se méfi v bodech na kruznici v roviné& z = 0; pro XZ a YZ se sta-
novi rozdil hodnot, namg&fenych v sob& odpovidajicich bodech na
kruznicich v rovindch z = k a z = -k. Hledané regresni koefici-
enty jsou sou&initelé u goniometrickych funkci cos a sin s jed-
noduchym a dvojndsobnym argumentem.

Analyzou pole lze stanovit regresni koeficienty i vy3&ich
t4dt, to v3ak vyZaduje vetsi poget vhodné rozloZenych méficich
bodt (platnost pouziti sférickych funkci, Shannondv teorém).

V pfispévku byly uvedeny mapy poli dvou supravodivych ma-
gnetl, navrZenych a realizovanych v nizkoteplotni laboratofi
UPT CSAV (Ing.Jelinek, CSc et al), ptred a po homogenizaci, si-
mulované na pocitaci.

Ziskané zkuZenosti dovoluji relativné jednoduché a rychlé
nastaveni magnetu ve zvoleném prostoru. Jemné vyladéni pole v3ak
spogivd i nadale na poZadavcich, zkuZenostech a trpélivosti ope-
rdatora.

Alena Horské4, Milan H4jek, Robert Piffl,
Institut klinické a experimentdlni mediciny, Praha : VyuZiti
tabulkovych programG v NMR laboratofi

A¢koliv pro databédzové dlohy ¢i zpracovdni textu je jiZz sa-
mozfejmé spolehnout se na néktery z komer&nich programid, pfi
provaddéni laboratornich vypo&td na osobnich poc¢itatich se stdle
jestd dava pfednost klasickym programovacim jazykdm. Avsak i
v této oblasti nabizeji komer&éni programy takové moZnosti, Ze
v mnoha laboratofich zdom&cnély tabulkové programy, plvodng vy-
vinuté pro finanéni analyzy. Jejich nejpopuldrnéjs$im reprezen-
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tantem je Lotus 1-2-3, ktery poskytuje rovné&Z grafické funkce
a Je vybaven programovacim makrojazykem.

Na pracovisti MR IKEM byly pro Lotus 1-2-3 pFipraveny ta-
bulky vEetné makroinstrukci pro rutinni zpracovani a grafickou

presentaci vysledkd 31P NMR spektroskopie. Lotus 1-2-3 verze 2
vzhledem k sile programovaciho jazyka, standardnim funkcim a
operacim umoZiiuje i feSeni sloZit&jsich dloh jako je vicepara-
metrovd linedrni regrese, optimalizace, statistickd analyza.

Nevyhodou verze 2 Lotusu 1-2-3 je, 7e tisk grafu a pfeklad
datovych soubort vytvofemych jinymi programy je nutné provédét
mimo vlastni tabulkovy program a neni proto mo?né tyto operace
automatizovat makroinstrukci. Dokonalej$i verze 3 neni doposud
v CSSR rozsifena a prakticky ji nelze pouzit na pocitacich
s operacni paméti 640 kB a méne.

Zmin&né nedostatky neplat{ o tabulkovém programu Quattro
firmy Borland. ProtoZe umoZfuje pouZivat pfikazy toto?né s pfi-
kazy Lotusu 1-2-3, je moZné prevedeni tabulek a makroinstrukci
vytvofenych v Lotusu 1-2-3, jak bylo na pracovidti MR v IKEM
prakticky ovéfeno. V rozporu s tvrzenim firmy Borland v nékte-
rych pripadech jsou v Quattru pfikazy realizovadny ponékud od-
lisné nez v Lotusu 1-2-3, rozdily jsou v3ak nepodstatné.

V kombinaci s dBase 3+ resp. dBase 4 umoZfiuje tabulkovy
program Quattro vytvofit uceleny systém pro archivaci, zpraco-
vdni a prezentaci experimentdlnich dat v NMR laboratofi.

P. Barigid¢, Vyskumny ustav liediv, Modra : Databazove

spracovanie 13C—NMR spektier na persondlnem poéitaci

Vo VULM bol vyvinuty programovy systém na spracovanie
C13-NMR spektier, implementovatelny na persondlne poditate kom-
patibilné s IBM-PC-AT. Systém sa skladd z dvoch hlavnych &asti

1) podsyst@m na generovanie databazy 13C—NMR spektier
2) podsystém vyuZivajici databdzu pri interpretécii
neznamych spektier

] Molekulové Struktiry sd v databaze reprezentované topolo-
gickou tabulkou, ktord je pretransformovand do kanonického ko-
du. Vygenerované kanonické kody sid organizované do bindrnych
stromov.

Eoloiky databdzy sd totoZné s polozkami Bremserovho katalg-
gu zngmygh spektier. Okrem spektrdlnych dét sd v databdze ucho-
vavane aj obrazovkové souradnice atomov molekdl, ¢o je vyhodné
pri rychlom vykresleni nédjdenych Struktdr.

Enterpretaéné tast systému umozfiuje vyhladdvat spektrd po-
dla uZivatelom definovanych subdtruktdr a chemickych posunov.
VyhTaddvanie podPa sub&truktdr je volitelné.

: Max%mélna velkost generovanej databazy je obmedzena veTkos-
tou pevneho disku a velkostou spracovdvanych molekdl. Na 40MB
d%sk Je mozné tymto systémom ulo?it cca 60000 20-atomovych mole-
kul:_System Je uréeny predovidetkym na tvorbu lokdlnych databdz
vyuZzitelnych v beZnej laboratornej praxi.
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D: S5aman, M. Budé&insky, Ustav organické chemie a
biochemie CSAV, Praha : Baze C-13 NMR dat pro vybrané typy létek

Rostouci mnozstvi m&fenych C-13 NMR spekter si vynucuje je-
Jich precisni inventarizaci. Zdékladnimi dévody pro vznik databa-
si C-13 NMR dat jsou moZnost snaz3i interpretace spekter nezna-
mych ldtek a snaha zabrédnit moZné duplicité v m&feni. Database
mohou byt orientovdny obecné nebo se miZe jednat o soubory spek-
ter ldtek ur¢itého strukturniho typu. U€elné vyuZiti obecnych
databasi je v3ak limitovdno jednak na soubory s velkym po&tem
zdznaml a jednak vysokymi finan&nimi nédklady (alespon v ptipadé
komer&nich produktd) na jejich zavedeni v TSSR. Naproti tomu
systémy "3ité na miru" orientaci pracovisté 1lze realizovat v po-
mérneé krdtké dobé a s relativné omezenym poétem pracovniki.

Autory popisovand databanka DAMILA vznikla v r. 1985 a
soustfeduje v sob& v3echna aZ dosud literdrné& popsand, ev. na
UOCHB CSAV zmgfena C-13 NMR spektra seskviterpenickych laktond
(cca 1500 slou&enin). Jednotlivé zaznamy maji promé&nnou délku
a neobsahuji grafickou informaci o struktufe. Souldsti systému
je 1 balik programd, ktery umoZfiuje :

1) hledén{ spekter ldtek podle rdznych strukturnich rysa

2) hleddni spekter l4atek na zdklad& chemickych posuna

3) automatickou identifikaci typ® acylovych skupin

Kamil Ne jezchleb, Tesla Brno, Brno : Automatické tes-
tovéni zakladnich parametrd& NMR spektrometru

Prispévek se zabyvd programem pro vypo&et zdkladnich para-
metrd NMR spektrometru. Cilem programu je umoznit vyhodnocovéni
testl bez zdsahu operdtora a tim zamezit moZznému ovlivnéni vy-
sledku. V souasném stavu umoZiiuje program zpracovat testy cit-
livosti, rozlideni, tvaru €4ry a zrcadlovych signéla.

Nejprve je ve spektru vyhleddna oblast 3umu, stanovena je-
ho stfedni hodnota a stfedni kvadratickd odchylka. V tomto mis-
t& programu lze také zpfesnit zdkladni Z4ru spektra linedrni
nebo kvadratickou aproximaci metodou nejmen3ich &tvercd.

V dalsi ¢4sti se program vétvi na jednotlivé testy. Vysled-
ky testd 1lze zobrazit na grafickém monitoru, zapisova&i nebo vy-
psat na tiskdrné&. V pfipadé& nedosazeni parametrd ve stanovenych
mezich pro dany typ spektrometru (BS 587A) je u v3ech typl vystu-
pu na tento fakt vyrazmé upozornéno.

Program je moZno spustit pfimo z NMR programu, coZ spolu
s interpretem poveld NMR programu dovoluje vytvofit kompaktni
sled €innosti spektrometru od pocdtku méfeni az po vysledek tes-
Tu }

Petr Sedmer a, Mikrobiologicky dstav CSAV, Praha
Automaticky méni& vzorkl ASM-100 firmy Varian

Jako pfidavné zatfizeni ke spektrometrdm Gemini, VXR a
Unity se doddva pocitacem Fizeny robot s pneumatickym ovldddnim
a zdsobnikem pro 50 nebo 100 kyvet. RozSifuje moZnosti téchto
automatizovanych systémd o vyménu vzorkl. Ta je moZnd bud v mul-
tiexperimentovém provozu (9 vzorkd) nebo v automatickém rezimu
(50 ¢i 100). Pti ném se pfedem vol{ délka b&hu a maximdlni &as
reservovany pro jeden experiment. Inicializace pokusu se prové-
di bud specidlnim programem (zaddvd se jméno MAKRO piikazu),
nebo stejné jako v normdlnim provozu. Béhem méfeni 1lze ziskat
informaci o stavu experimentl, prohliZet hotova spektra, pridé-
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vat dalsdi vzorky, ptipadné zatadit prioritni méfeni. Pod kontro-
lou pocitate jsou stabilizace pole, zesileni, ladéni, trvan{
sbéru dat atd. Sougdsti zédkladniho vybaveni jsou MAKRA pro méfe-

ni 4, 13c, HC, HCAPT, CAPT a HCOSY. Tvorba daldich ptikazd pro
meétfeni i zpracovédni dat neni ni¢im omezena. K plnému vyuziti za-
Fizeni je tfeba plotter s automatickym posunem papiru a magneto-
paskovd jednotka &i pfipojka k pocitadové siti. ASM-100 umoZiu-
je lepsi vyuziti magnetu a sniZeni po¢td obsluhy. Nejvhodnéjs{i
je pro rutinni a seriovéd méfeni. Nevyhodou je striktni oddé&leni
multiexperimentového a automatického provozu, nemoZnost doladé-
ni sondy a v neposledni fadé i relativné vysoka cena.

Stanislav Hetmdnek, Drahomir Hnyk , Ustav anorganic-
ké chemie CSAV, ReZ : Antipoddlni efekt u borovych skeletd -

kvantové chemické objasnéni protichtdnych informaci plynoucich
z J’(llB) a chemického chovéni

Kvantové chemické vypotty (EHT, CNDO/2, AM1) na perturbova-

nych uzavienych polyedrech, tj. na ikosaedru 512H122_ a deseti-

vrcholovém polyedru BlUHIOZ- prokdzaly, 7e nahrada BH vrcholu

heteroatomem nebo ndhrada vodikového atcmu. +M substituentem se
projevuje zménou elektronové hustoty v jednotlivych orbitalech
na protilehlém "antipoddlnim" atomu. Ndhrada BH vrcholu kladné
nabitym heteroatomem (S >NH >CH > BH) vyvoldva sniZeni e.h. ve
dvou p- orbitalech uloZenych tangencidlné v@c&i povrchu polyedru
("T" elektrony) na antipoddlnim atomu. Cést vazebnych elektro-
nid A-atomu se pfitom pfendsi do radidlné uloZzeného ¢~ orbitalu
téhoZz atomu. SniZzeni e.h. v "o " orbitalech je v souhlase s vy-
raznym posunem NMR signdlu tohoto skeletdlniho atomu do nizkého
mag. pole a zvySeni e.h. v B-H vazbé je zase v souhlase s némi
zjigténym prednostnim atakem elektrofilnich ¢dstic radialné
orientované B-H vazby

= + i
o i 2 lZ—U—l—CBllH1l

Naproti tomu bylo nalezeno, Ze vlivem silnych +M substitu-

1—CBllH

entl 07 a F dochdzi ke zvyseni "&L" elektronové hustoty na A-ato-
mu, a to na Ukor e.h. v radidlné umisténém ¢~ orbitalu, sméfuji-
ciho k atomu vodiku (B-H vazba). To je v souhlase s posunem NMR
signdlu A-atomu k vy33imu mag.poli a se sniZenim reaktivity B-H
radidlni vazby viaci elekrofilnim ¢dsticim. V disledku toho do-
chdzi vlivem pfitomného +M substituentu k pfednostni substituci
v m- poloze.

Z uvedeného vyplyvd, Ze e.h. v orbitalech ovliviiuje
chemicky posun daného jddra, a e.h. v ¢~ orbitalech je mirou re-
aktivity jednotlivych B-H vrchold v borovém klastru.

llf"r "

—

5A

A — —
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Josef Jirman, Antonin Lyc&ka, Vyzkumny dstav organic-

13

kych syntéz s.p., Pardubice C a s NMR spektra sulfonovanych

naftalen( a naftold

Sulfonace v naftalenové fadé je velmi ddleZitou operaci pro
pfipravu meziproduktd v barvdfském primyslu. Sulfonace v aroma-
tické radé je ovsem reakce neselektivni a vratnd a je prakticky
nemozné ji vést zcela bezodpadové, coZz je velkym ekologickym pro-
blémem. Pro dalsf vyuZiti odpadl je tfeba disponovat vhodnou ana-
lytickou metodou k charakterizaci lédtek. K tomuto déelu miaze byt

vyuzita 1°C NMR spektroskopie. Byla mé¥ena 1°C NMR spektra viech
ptimou sulfonaci dostupnych derivédtd l1- a 2-naftolu. Vysledky by-

ly vypracovany formou 136 SCS sulfoskupin v tadé 1l-naftolu a

2-naftolu.

Déle byla m&fena °°S NMR spektra roztokd 11 naftalensulfona-
nG, 11 naftolsulfonant, dvou sulfonovych naftalendioll a jejich

aniont. 7S NMR chemické posuny 1ze v nékterych ptipadech po-
uzit k charakterizaci ldtky vzhledem k rozdildm v chemickych po-
sunech sulfoskupiny v poloze & a /A naftalenového jddra. PoloSif-
ky signdld se pohybujf od desitek do stovek Hz. Tvorba aniontu
OH skupiny sulfonovaného naftolu neovlivni vyraznéji ani chemic-

ky posun, ani polo&itku 338 NMR signdld sulfoskupin.

Antonin Lycka, Josef Jirman, Ales Cee, Vyzkumny

15y 13

Gstav organickych syntéz s.p., Pardubice , Y2c a v owmr

spektra nékterych kovokomplexnich azobarviv

Byla métena 1°N, 1°C a 1H NMR spektra 2:1 kovokomplexnich
azobarviv vzniklych reakci kobaltnatych soli s produkty kopula-
ce substituovanych 2-hydroxyanilind s acetoacetanilidem za pii-

~tomnosti kysliku. Na rozdil od prekursor, existujicich vyhrad-

né v hydrazonovych formédch, vysledné kobaltité komplexy existu-
ji jako E- azoslouteniny. Kobalt je vdzdan kysliky, které pocha-

zeji z hydroxy- a amidické skupiny, a dusikem z vychoziho sub-
stituovaného anilinu.

J. Zajitek, Ustav organické chemie a biochemie ESAV,
T.Vanék, T. Vaisar, I. Vacek, E. Smolkovd, Pfirodo-
védeckd fakulta UK, Praha : VyuZiti NMR pfi pripravé stacionér-
nich chromatografickych fézi

Byla ptipravena novd staciondrni féze pro vysokodtinnou
kapalinovou chromatografii s @ -cyklodextrinem navazanym na

silikagel. M&fenim 1°C a 27Si CP MAS NMR spekter byla prokézéna
existence kovalentni vazby mezi cyklodextrinem a silikagelem

bez spojovaciho fetdzce. Pomoci °C CP MAS NMR byla také studo-
vdna hydrolytickd stabilita nové féaze.
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Pavol Novomesky, Katedra analytickej chémie FaFUK,
Bratislava : Stereochémia komplexov Co(III) s aminopolykarboxy-
lovymi kyselinami

Gtruktﬂra diamagnetickych komplexov kyseliny mezo-1,2-di-
fenyletylendiamintetraoctovej (mezi-DPHEDTA) a kyseliny rac-1-
-fenyletyléndiamintetraoctovej (PHEDTA) s kobaltom (III) v roz-

biral M e lspaictiee snasel koosding.

cie oboch ligandov je rovnaky, v oktaédrickych komplexoch sa vy-
tvdrajd Styri glycindtové kruhy a jeden etyléndiaminovy kruh.
Hlavnym faktorom, ur&ujdcim stersochémiu a stabilitu tychto kom-
plexov, je konformidcia etyléndiaminového kruhu. V komplexe

[Co(PHEDTA)]™ md tento kruh A -gauche konforméciu s fenylovou

i AL ! 3 i 3 “
skupinou v ekvatoridlnej polohe ( JHH,trgns_ 13,8 gz, JHH,gmmhe‘
= 3,2 Hz). V komplexe [Co(mezo-DPHEDTA)]  hodnota Iy = 7,6 Hz
ukazuje, Ze dihedrdlny uhol metinovych protonov je podstatne

tokoch DZU bola uréend z

mensi ako 60° a etyléndiaminovy kruh m& menej stabilnd obdlkovd
konforméciu.

L. Zalibera, I. Gol jer, CHTF SVST, Bratislava,
V. Fdbryovd, NsP Bezrudova, Bratislava : Sledovanie metabo-
lizmu defektnych erytrocytov pomocou 51lp NMR spektroskopie

Pomocou 31P NMR spektroskopie sa sledoval metabolizmus
vitdlnych erytrocytov-in vitro klinicky zdravych donorov (n=11)
a pacientov trpiacich sférocytozou (n=6), deficitom glukdzo-6-
-fosfat dehydrogendzy (GéPD, n=6) a pyruvat kinazy (PK, n=6).
Zistilo sa, Ze u Tudi trpiacich sférocytdozou nastéva pomalsie
odbdravanie 2,3-difosfoglycerdtu (2,3-DPG) a narastanie anorga-
nického fosfédtu ako u zdravych. V erytrocytoch s deficitom G6PD
rozklad 2,3-DPG je pomal3i oproti zdravym. V pripade deficitu
PK rozklad 2,3-DPG je minimdlny a pravdepodobne nastéva iplné
inhibicia difosfoglycerofosfatédzy. S1p NMR spektroskopia umoz-
fiuje sledovat metabolické zmeny u zdravych a chorych Tudi.

Jan Némectek, Mikrobiologicky dGstav CSAV, Praha
Identifikace a stanoveni létek v mod&i pomoci FT NMR

Mo¢ je télni tekutina obsahujici nizkomolekuldrni latky.
Jejich koncentrace poskytuji obraz o stavu organizmu. Vysledky
analyz mo€i maji vyznam zv14%td& pfi studiu metabolickych poruch,
reakci organizmu na vnéjsi podnéty, vyludovéni cizorodych 14-
tek atd. ]

NMR spektroskopie se ukézala byt vhodnym doplnkem ke stan-
dardnim analytickym metodém pouZivanym v této oblasti (HPLC,
GC-MS). Ve srovndni s nimi mé sice ni&i citlivost, ale jeji
vyhodou je moZnost pracovat s neupravenym vzorkem. Navic deteku-
Jje vSechny vodik obsahujici metabolity, &im? poskytuje komplex-
néjs{ pohled na fe3enou problematiku.

Ukoly kladené na NMR spektroskopii jsou nédsledujici
- potvrdit/vylougit pfitomnost ldtky ve vzorku
- stanovit 1ldtku ;

- urcit strukturu/substruktury neidentifikované 1atky.
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Identifikace latek je zaloZena na experimentdlnim zjisténi
chemickych posunt, multiplicit a konektivit signdla, a na porov-
nani téchto ddajl se spektry standardd (v sougasnosti knihovna
obsahuje cca 100 14dtek). Pfi stanoveni je koncentrace metaboli-
td vztahovdna na koncentraci kreatininu jako pfirozeného vnitf-
niho standardu. i

Reseni je ztiZeno nizkou koncentraci ldtek (fddové 10 "mol/1
a vy35ich) ve vodé (koncentrace protond cca 110 mol/1). Pfesto
je vyhovujic{ metodou potlacovéni signdlu vody presaturace. Me-
tody zaloZené na spinovém echu totiZ vyznamné deformuji intenzi-
ty a fdze signdll, spektra jsou pak $patn& interpretovatelnd.

V mo€i se vyskytuji fady strukturn& podobnych latek ve srov-
natelnych koncentracich. Vzhledem k pfekryvam signdla je identi-
fikace sloutenin z 1D spekter moZn& jen vyjimeéné. Pro spolehli-

vé urceni metabolitd je tfeba vychdzet z 2D spekter (1H-J—rozli—
Send spektra, H-H COSY, H-H RELAY). N&kdy jsou koncentrace l&tek

v mo¢i postacujici k provedeni 1D 138 a H-C COSY experimentu.
Dalsi komplikaci je zdvislost chemickych posund na pH. To
lze uréit na zdklad®& rozdilu chemickych posunl signdlu kreatini-
nu, pfipadné je tfeba ho upravit.
Celkem bylo analyzovédno 15 vzarka. U vétsiny byla méfena
1D i 2D spektra. Ziskané vysledky se ukdzaly byt velmi uZiteény-
mi pro potfeby klinickych biochemiki.
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SEKCE SPECIALNiICH
SPEKTROSKOPICKYCH METOD

0S5 elektronové a iontové spektroskopie

uspotéddala 25.4.1989 ve spoluprédci s katedrou elektroniky a va-
kuové fyziky MFF UK ptedndsku prezidenta Mnichovské university
prof.Dr.Wulfa Steinmanna "Spectroscopy of Surface States by
Two-Photon-Photoemission".

Vzhledem k tomu, Z7e redakce neobdrZela dals5i podrobnosti
0 akci, odkazujeme ctendfe na organizdatory z odborné skupiny
Doc.Dr.L.Eckertovou, CSc a Dr.J.Zemka, CSc.

Ve dnech 9. - 13.10.1989 uspotfddala 0S ve spoluprédci s Fy-
zikdlnim dstavem CSAV Podzimni 3kolu elektronové spektroskopie
ve Strdznici, jiz se zdcastnilo 68 frekventantd. : )

Program 8koly zahrnoval tfi okruhy problémd : teoretické
zdklady, fotoelektronovou spektroskopii a Augerovu ele%tronovou
spektroskopii. Ddle byly do predndsSek zahrnuty ptibuzné Dbogy 1
jako naptiklad technika ultravysokého vakua, disledky ogpragova—
ni urychlenymi ionty, atomovéd struktura povrchd a v sou€asné do-
bé moderni metoda elektronové tunelovaci mikroskopie. Program
byl sestaven tak, aby udc¢astnici Skoly méli dostat?k Qasu na dp—
tazy a diskusi otevienych problémd. Diskuse byla Ziva gvumocn;la
ptsobeni 3koly na posluchace. Zna¢nd pozornost v prednask;ch’l
diskusich byla vénovdna analytickym aplikacim spektroskopickych
metod.

Podzimni Skola elektronové spektroskopie byla konqipovéna
tak, aby oslovovala pfedevSim mladé, zacinajici odborn%ky ve
spektroskopii a usnadnila jim tak orientaci v oboru, ddle pak
terstvé absolventy vysokych skol, ktefi sice v oboru_glektrogo—
vé spektroskopie pfimo nepracuji, ale jisté se setkaji s potte-
bou vyuzit analytickych moZnosti téchto technik. ) )

Podzimni 3kolu elektronové spektroskopie pfipravil vedouci
odborné skupiny Dr.J.Zemek, CSc.
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KOMISE

Komise pro standardy a referenéni materidly

uspofddala ve spoluprdci s UAS Rizeni a kontroly jakosti SPCH
CSVTS ve dnech 1B. - 22.9.1989 v Be&ové nad Teplou semin&f
Referenéni materidly a jakost analytickych vysledkt, jeho? se
zdtastnilo 41 odbornik&. Semindf pEipravil pfedseda komise RM
Ing.Ivan Obrusnik, CSc.

21 ptednesenych pifispévkd a 2 panelové diskuse ukdazaly
aktudlnost refereninich materidld (RM) ve spektrometrii a v ana-
lytice vlbec. Organizace semindfe ddvala dost prostoru Jak pred-
ndsejicim, tak i diskutujicim. Prdvé tyto diskuse, jakoZto i
dvé diskuse panelové, pfinesly GEastniklm semindfe Fadu u¥iteé-
nych informaci, které 1ze jinou cestou ziskat jen velmi obtizné.
Diskuse pomohly pfi ziskdni informaci o RM vyrdbénych u nas i
jinde a o moZnosti jejich ziskdvani. Relativn& dostupné jsou RM
z oblasti geologie a v nékterych aplikacich hutni analytiky. Po-
stupné se_zlepSuje (ale pomalu) z4dsobeni RM pro oblast sledova-
ni znecistovani Zivotniho prostiedi. Prakticky jsou dnes u niés
k dispozici 3 RM pro analyzu biologickych materigla - fasy a
vojt&ska (URVIT KoSice) a hovézi jatra (CSMU a V&Z).

Odbornd droven pfednesenych pfispévkd byla velmi dobréd a
Gcastnici projevili zdjem o to, aby bylo plné znéni vybranych
referdtd a abstrakt ostatnich prispévkd otisténo ve zvlastnim
¢isle Bulletinu nebo alespof pohromadé v b&Zném &isle. RM maji
v soutasné dobé& velkou Glohu pfi zabezpedeni jakosti (kvality)
analytickych dat. Proto je tfeba, aby byly RM s rdznymi dGrovné-
mi atestace pouZivany v kaZdodenni analytické praxi. Na semina-
I'i byli postrdddni zdstupci z oblasti spektrometrie organickych
latek. Prdvé v této oblasti za&ind byt pouziti RM velmi aktuil-
ni, a proto je treba, aby se pfislusné odborné skupiny (5SS
otdzkou RM zabyvaly a aby alespofn jeden odbornik na tyto metody
aktivné pracoval v Komisi pro RM.

le zéveérecné diskuse na semindfi vyplynulo, %e vyrobci RM
u nds maji velké potiZe s finanténim zabezpetenim RM (zv1&&te
ve fdzi pripravy materidlu pred atestaci). Bylo by treba, aby
se piiprava a atestace RM dostaly do pldna RVT pfislusnych re-
sortl. UCastnici doporugili, aby pofadatelé seminafe, tj. Cs.
spektroskopickd spolenost a CSVTS, oficidlné upozornili na
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soutasny stav RM u nds a na cesty pro jeho zlepSeni instituce
jako UNM, €SMU a SKVTIR. Organizace seminafe probghla hladce,
stfedisko Komtesa v Becové vytvofilo pro priabéh semindfe velmi
dobré podminky. Dal3i semindf tohoto typu by m&l byt za dva a?
t¥i roky.

Komise pfistrojova

Ve dnech 17. a 1B.fijna 1989 se na Vysoké 3kole chemicko-techno-
logické v Praze uskute&nil semindf vénovany novému plamenovému
emisnimu fotometru "FLAPHOvar". Semindf uspofddala firma C.Zeiss,
Jena ve spoluprdci s Cs.spektroskopickou spole&nosti a zidastni-
lo se ho pfes 50 pracovnikl z celé republiky. P¥istroj sam ab-
solvoval podobné pfedvedeni v Madarsku, Rumunsku a Bulharsku a
tak mél pfi své premiéfe v Praze za sebou cestu pres 3500 km
osobnim autem. Fungoval bezvadné (jedna skupina GEastnikd vdak
zazila urcité potize, které byly zplsobeny nedostate&nym propla-
chovédnim pifistroje - jak se ukdzalo, jednalo se o stejnou zéva-
du, Jjakou byl v TV seridlu "Névstévnici" postiZen CML - pfistroj]
stdl nakfivo).

Jednd se o &tytkandlovy plamenovy emisni fotometr vybaveny
filtry, jeden kandl je volitelny jako "vnitfni standard". Pra-
cuje s acetylenovym nebo propanovym plamenem a stanovovat lze
Na, K, Ca, Li (standardni vybaveni), Mg, Cs, Rb, Ba a Sr. V&ech-
ny jeho funkce jsou fizeny mikroprocesorem, ptfipojitelnd je tis-
kdrna, zafizeni pro z4dpis a &teni magnetickych 5titk(, zapiso-
vat (pro ka?dy kandl), vzorkovad nebo po&itaé. P¥istroj bude na
trhu v roce 1990 a pokud se néktefi zdjemci nemohli seminéfe
Gcastnit, méme pro né v omezeném poétu firemni prospekt.

Ing.Karel Volka, CSc

Informace

{ semindf "Akreditace laboratofi - problémy a perspek-
iﬁﬂﬂﬁdﬁﬂ'&é 35pof‘édén koncem dubna 1990 na‘V_SCHT Praha. 0 dal3ich
podrobnostech budou zdjemci vEas informovani. 1
Adresa : Sdruzeni "Analytika", katedra analytické chemie,

VECHT, Suchb&tarova 5, 166 28 Praha 6

Ing.Miloslav Suchének, CSc
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REFERATY

XIXth European Congress on Molecular Spectroscopy
M.Zdvétovd, K.Volka

XIX.Evropsky kongres molekuldrni spektroskopie (EUCMOS)
se konal ve dnech 4. aZ B.z4fi 1989 v aredlu Technické univer-
sity v DrdZdanech. Kongresy EUCMOS se poféddaji ka?dé dva roky
a o misté jejich kondni rozhoduje mezindrodni komitét, vedeny
Prof.W.J.0rville-Thomasem z University v Salfordu. Organizace
XIX.kongresu byla svéfena zkuSenému kolektivu spektroskopikd
vedeneému Prof.W.E.Stegerem, ktery se svého (kolu zhostil vybor-
né a vedle bohatého programu védeckého pfipravil i nezvykle bo-
haty program spolecensky.

Mezi 500 d€astniky z Evropy, ale i z Indie, Kanady, Kuby,
Japonska, Jihoafrické republiky a USA, bylo i 14 odbornikd
z Leskoslovenska, co? vzhledem k mistu konéni neni mnoho.

Ozdobou kongresu byla aktivni Utast nositele Nobelovy ceny
Prof.G.Herzberga z Kanady, bez pfehdnéni 7ivé legendy molekuldr-
ni spektroskopie. Jeho pfedndska o historii objevu a interpreta-
ce spekter dvou vyznamnych radik&ala (CH2 a H3) také kongres za-

hdjila. V dal3i plendrni pfednd3ce informoval B.Wilhelmi (NDR)

o modernich femtosekundovych technikdch, umoZfiujicich sledovat
rychlé molekuldrni procesy. N.I.Koroteev (SSSR) piredndsel o ko-
herentni Ramanové spektroskopii excitovanych elektronovych sta-
vl velkych molekul s pikosekundovym Casovym rozlisenim.
H.H.Mantsch (Kanada) referoval o aplikacich IC spektroskopie

v biologii a mediciné, A.Novak (Francie) o u?iti vibragéni spek-
troskopie pfi studiu strukturnich fédzovych pfechodt v &éstecénd
uspofddanych pevnych 1dtkdch a Z.R.Grabowski (Polsko) o elektro-
novém prenosu excitovanych stavl a o radiacnim elektronovém pre-
nosu. 0 experimentdlnich technikdch a vysledcich ziskanych pomo-
ci multifotonové ionizatni hmotové spektrometrie prednasel
J.Grotemeyer (BRD). Prof.Winnewisser nadchl piitomné nejen po-
hledy spektroskopika do nitra nasi Galaxie, ale i dchvatnymi
snimky Alp, kam umistil svd&j teleskop. Prof.Zerbi referoval o po-
lykonjugovanych vodivych polymerech; velmi zajimavé bylo v této
souvislosti srovndni pojmd zavedenych fyziky a chemiky pro popis
tychZz jevt.
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Atraktivni téma - ABC dnesni analytické chemie : vyuZiti pocita-
t8 - zpracované s profesiondlni zku3enosti a pfednesené s Sarmem
a zaujetim Dr.J.G.Grasseli, bylo vynikajici teCkou za konferenci.

Vedle plenadrnich pfredndsek, které az na vyjimky mély vyso-
kou droved, probihala jedndni konference ve ttyfech sekcich. Zde
odeznélo 34 zvanych referdtd a na 90 krdtkych plvodnich pfispév-
k&. Mnohé z posledné& jmenovanych by se byly lepe uplatnily ve
vyvéskové sekci, at jiZz pro formdlni zdavady (jazykovou barieru,
netitelnost diapositivi), nebo pro obsah (napf. monotonni pfed-
¢itdni obsahlych tabulek s ¢iselnymi udaji). Je 3koda, Ze z 34
zvanych referdtd ani jeden nepfednesl Cechoslovék (pro srovnéni:
NDR - B8, NSR - B8, 5SSR - 3, Francie 2, Svycarsko, Belgie, Dénsko,
Holandsko, GB, Bulharsko, Polsko po 1 a hosté z Kanady, Japonska
a USA celkem 6). Tematicky byly piispévky ordlni i vyvéskové za-
fazeny do jedendcti okruht : strukturni problémy, molekuldrni
konstanty, krystaly a pevné latky, povrchy, anorganické sloucte-
niny, elektronové stavy, dynamika molekul, molekuly vyznamne
v biologii, polymery, komplexy, experimentdlni techniky a analy-
tické aplikace. Vétsina prispévkd vyuZzivala metod IC a Ramanovy
spektroskopie, ostatni spektroskopické obory (hmotnostni, povr-
chovd a luminiscenéni spektroskopie a metody EPR, NMR) byly za=
stoupeny podstatn& méné. Prispévky ve vyvéskové sekci byly vy-
staveny vZdy 2 dny a na zdvér jejich autofi odpovidali na dota-
zy. Zivé diskuse, z nichZ nejvice profituje obvykle autor préce,
potvrdily vhodnost presentace pavodnich vysledkl prdvé formou
vyvések. Za léta do3lo ke znac¢nému pokroku jak po strdnce for-
médlni tak obsahové : vétSina vyvések dovedla nejen na prvni po-
hled upoutat, ale i v kondensované formé sdélit hlavni mySlenky
prdce. Vyvésené kopie textd pro publikaci byly skute&n& vyjimkou.

Organizdtofi ptipravili pro déastniky technicky vynikajici
obsdhly sbornik abstrakt (350 stran, jmenny rejstiik). Texty
vetsi ¢4sti prispévkd maji vyjit v casopise Journal of Molecular
Structure. Vystava spektrdlnich pfistrojd a odborné literatury
vhodn& doplnila védecky program konference. Domdci firma Zeiss
ptfedvedla mj. novy mfiZkovy IR spektrofotometr Specord MB2Z, je-
ho? pfednosti by mél byt novy detektor, lep3i susicka proplacho-
vaciho vzduchu a pfedevZim oddéleni potitace (komer&ni Robotron)
od vlastniho spektrofotometru. Ostatni firmy privezly levngjsi
verze FT IR spektrometrd (Bruker 2, Perkin-Elmer, Bomem po jed-
nom). Velky zdjem byl o pfislusenstvi : mikroskop a zafizeni pro
snimani Ramanovych spekter (Bruker).

Pri%ti, jubilejni XX.EUCMOS md& byt v roce 1991 v Zahtebu
(Jugoslavie).
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Prof.Ing. Eduardu Plskovi, DrSc k 3edesatindm

. it Uzndvany representant Geskoslovenské spektroskopie, vynika-
Jici pedagog a dlouholety funkcionét Cs.spektroskopické spolec-
nosti prgf:Ing.Eduard P15ko, DrSc oslavi 11.3.1990 své Sedes&ati-
ny.}@q021 jeho 7d4ci a predev3im poslucha&i jeho pfedniek na se-
minafich a konferencich asi o tom zapochybujf, ale Jje to ovéreno.

! ngls,.rozbor a hodnoceni dosavadni védecké Sinncsti a peda-
gogické aktivity své&Ziho jubilanta by mohly jiZ dnes poslouzit
Jako disertagni téma, nebof dctyhodny potet téméf 170 publikaci
od r. 1954 v mnohém dokumentuje vyvoj &s.atomové spektroskopie
v posle@nich desetiletich. JenZe takové akademické hodnoceni by
bylovnejen undhlené, ale téZ nedplné. Nepostihovalo by asi to
co vSechno prof.Plskovi ziskdvd jeho autoritu, ale i pfételst&i
spektroskopiki v Ceskoslovensku i v zahranidi: polyhistoricky
rgzﬁled,’uvéélivé a jasné formulace, toleranci v diskusi, povzbu-
divé uzndni prdce druhych, plny respekt etiky védecké priéce
skromnost v kolektivni spolupriéci, fundovany odhad moZného éyvo-
je avhlavné mladistvy zdpal, s nim? doddvd tvaréi el4n i mnohem
m1§d51m kqlegﬁm. A to je5té nebyla pripomenuta témata, k nimZ
svym osobitym a okouzlujicim zpisobem diskutuje ve spole¢nosti
pratel, hudbou a vytvarnym uménim poéinaje a usmévnymi filoso-
fickymi glosami konge.

; Redakce Bulletinu se proto rozhodla pfedstavit dosavadni
aBtEV1t9’pruf.Pléka formou nékolika prispévk jeho spolupracov-
n%ku, pfdtel a Z&ékd. Pripojuje k tomu upfimné pfani pevného zdra-
vi a mnoha dalSich Uspécht ve védecké prdci i v osobnim Zivote.

Za redakci Bulletinu
Milan Fara
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Vladimir Stre&ko, Geologicky dstav UK, Bratislava
Prof.Ing.Eduard P15ko, DrSc - 60 rocny

Zivotopis ’

Prof.Ing.Eduard P1%ko, DrSc sa narodil 11.3.1930 na Cerove]
na Zdhori v utitelskej rodine. Po maturite na Gymndziu v Trnave
tudoval na Chemicko-technologicke] fakulte SVST v Bratislave,
ktord ukon&il r. 1953 a ihned nastdpil na umiestenku do n.p. Ko-
vohuty Istebné, odkial prediel na internd vedeckd aSpirantdru na
SAV v Bratislave. Kandidatsku dizertac¢nd préacu obhdjil r. 1957
na tému : "Sledovanie chromanov, molybdénanov a volfrémanov v roz-
tokoch elektrolytov optickymi metodami". Pracoval ako vedecky
pracovnik, od roku 1961 ako samostantny vedecky pracovnik a po
obhajeni doktorskej dizertatnej prédce v obore analytickd chémia
na tému "Podmienky zlep3enia zdkladnych parametrov spektrochemic-
kej analyzy" od r. 1968 ako vedici vedecky pracovnik na Ustave
anorganicke] chémie SAV v Bratislave, kde vybudoval a viedol
spektrochemické laboratorium. VzhlPadom na svoj zdujem o pedago-
gickl prdcu sa habilitoval a r. 1968 bol menovany docentom pre
odbor analyticka chémia. V r. 1970 presiel do 3kolskych sluZieb
ako vedidci Oddelenia analytickej chémie Geologického Gstavu Pri-
rodovedecke] fakulty Univerzity Komenského a v r. 1977 bol meno-
vany riadnym profesorom pre odbor analytickd chémia, kde pracu-
je doteraz.

Vedeckd préca

Uz potas vysokodkolského 5tudia sa zactal zaujimat o optiku
a jej vyuZitie pri sledovani vztahov medzi vlastnostami a zloZe-
nim ldtok, ktorej problematike ostal verny potas cele]j svoje]
dlhorotnej bohatej vedeckej &innosti, v ktorej ju rozvinul v ho-
rizontdlne i vertikdlne Sirokej miere. £

0 sirke jeho zdberu v sfére optickych metod sved€ia jeho
_prédce z oblasti interferometrickej refraktometrie, polarimetrie,
Faradayovho javu, fluorescenine] spektroskopie, reflexnej spek-
troskopie, spektrofotometrie, merania farebnosti, atomovej ab-
sorpénej spektrometrie a najmd atomove] optickej emisnej spek-
troskopie, na ktord sa postupne zameral a 3pecializoval. Pritom
je potrebné zdéraznif td okolnost, Ze jeho préce si zamerané
nie len na analytickd aplikdciu, ale aj na rieSenie s fnou spoje-
nych problémov obecného i pristrojového charakteru.

V sdvislosti s tym spomeniem aspofi niektoré zo zdsadnych
metodickych prispevkov Prof.Plsku k rozvoju optickej atomove]
spektroskopie

Jeho stddium kontinuitnych spésobov vndSania préskovych
vzoriek do oblikového vyboja viedlo k" osvetleniu mechanizmu funk-
cie presypovych elektirod vysvetlenému pésobenim akustickych nd-
razovych vIn. Podrobné zhodnotenie pouZitia rozptylovych diagra-
mov a zavedenie ich diferenénej prezentdcie viedlo ku kriticke]
analyze charakterizujdicej ohranicenie moZnosti ich vyuZzitia.
Nédvrh a zavedenie vztahovych a neskor3ie normovanych vztahovych
kriviek kvantifikujicich opis vyparovania zloZiek do vybojového
priestoru. Tieto vysledky sluzili ako podklad dalsieho rozvoja
v zahrani&i. V oblasti fotografickej fotometrie nadobudli jeho
vysledky tykajlice sa hodnotenia spolahlivosti a optimalizdcie
rdznych postupov transformdcie sternania medzindrodné uznanie.
Osobitnd bohatd oblast vyskumnej tinnosti Prof.P1sku tvoria je-
ho préce venované chemometrii spektrochemickej analyzy, kde tre-
ba uviest najmi optimalizéciu nim navrhnutych nelinedrnych spo-
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sobov adiénej techniky, vysvetlenie logaritmicky normdlneho roz-
lozenia spektrochemickych vysledkov, vznik a opis nesdmerného
rozloZenia s moduscm vy33im neZ aritmeticky stred niektorych me-
ranych veli€in, novy opis rozloZenia obsahov zloZiek v geologic-
kych materidloch vyhovujici stopovym, strednym i vysokym obsa-
hom, spdsob zistenia priemernej hodnoty a rozptylu v pripade si-
borov, kde tast vysledkov je pod medzou stanovenia, zhodnotenie
vplyvu chyby analyzy na rozloZenie obsahov zloZiek, ndvrh a moZ-
nosti jednoduchej korekcie spektrédlnych interferencii v OES-ICP,
optimalizdcia kalibrécie vlnovych dIZok a konstrukcie anmalytic-
kej funkcie a vela dalsich.

Z hladiska analytickej aplikdcie je nutné uviest jeho pra-
ce v oblasti spektrochemického stanovenia stopovych prvkov po-
k;yvajﬂce sirokd oblast geologickych materidlov, pricom je oso-
bitne potrebné hodnotit systematicky pristup ku hodnoteniu ich
spolahlivosti, ako aj ich bohaté vyuZitie pri rieSeni geologic-
ko-geochemickych problémov.

Pedagogicko spoloéenskd ¢innost :

Prof.Plsko je dlhorognym predndSatelom viacerych predmetov,
ako optickych analytickych metod, metod analytickej geochémie,
laboratorneho vyskumu geologickych materidlov a trendov v analy-
ticke] chémii pre posluchdc¢ov Prirodovedeckej fakulty UK, vysko-
1il rad vedeckych pracovnikov a ako predseda komisie pre obhajo-
by kandiddtskych dizerta¢nych préc z oboru analytickd chémia pri
PF UK, €len viacerych komisii pre obhajoby kandiddtskych i dok-
torskych dizertagnych préc z analyticke] chémie a geochémie,
ako aj oponent doktorskych i kandiddtskych dizertad&nych préc
v poslednom Stvrfstoro&i vyrazne prispel v celo3tdatnom meradle
k rozvoju uvedenych vednych odborov.

Okrem tejto €innosti bol &astym prednéd3atelom na réznych
OQbornyCh skoleniach a kurzoch. Svojim jasnym logickym a zrozu-
mitelnym sp6sobom poddvania i ndrotnej problematiky spestrenym
dodatkami zo svojho Sirokokoncipovaného vSeobecného vzdelania
sa radi k vyznamnym pedagogickym Spickam.

Jeho organizdtorsku tinnost nevyéerpdvajd len jeho aktivi-
@y pri organizovani mnohych odbornych podujati i so zahrani&nou
Géastou, k tomu mu vydatne napomdhaji jeho nezvygajné jazykové
a diskusné schopnosti, ale aj jeho funkcionarska préca v rdznych
funkcidch vo VTS, Slov.chemickej spolo&nosti a najmi Cs.spektro-
skopicke] spoloénosti.

Vedeckd, organizacne spolocenskd ¢innost, ako i reprezen-
tédcia nasej vedy doma i v zahrani&i charakterizuje Prof.Pl3ku
akg medzindrodne uzndvaného odbornika, ktory svojou dlhoroénou
prdacou prispel v znac¢nej miere k rozvoju teskoslovenske] spek-
troskopie.

. Jana Kub ova, Vliadimir Stresko, Geologicky Ustav
PK, Bratislava, Jifi Toman, Unigeo, Brno : Sidasnd vedeckd
¢innost Prof.Ing.E.P13ku, DrSc z pohladu jeho spolupracovnikov

Vyjadrit sa k sd€asnej vedecke] prdci Prof.Plgku nie je
vobec jednoduché, moZno je to prili smelé a uréite predtasné.
Chceli by sme sa v3ak podelif s posluchdémi jeho pritazlivych
predndsock s na%imi nazormi a pohladmi, ziskanymi z priamych pra-
covnych a osobnych kontaktov.

.V prvom rade by sme chceli zdoraznit jeho vlastnost, vdaka
ktorej mu patri také miesto vo vedeckom svete na akom ho pozna-
me. A tou je predvidavost - "zachytenie &erstvej alebo aj skry-
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tej stopy" - vo vyvoji analytickej vedy a moZnosti je] prak-
tického uplatnenia. Tdto jeho schopnost predvidat prameni
nielen z hlbokych teoretickych vedomosti, bohatych praktic-
kych skisenosti, ale najmi z daldej jeho mimoriadnej vlast-
nosti - schopnosti syntetizovat znalosti a skisenosti, hTa-
dat a nachédzat skryté sdvislosti medzi poZiadavkami praxe

a blizkymi alebo vzdialenejsimi moZnostami ich rieSenia.

Tédto predvidavost ho viedla i k dsiliu ziskat zariade-
nie, ktoré by umoZnilo zaradit analytické oddelenie GU PF UK
v Bratislave medzi pracoviskd, ktoré sa podielajd na rozvoji
analytickej spektroskopie s plazmovymi zdrojmi v CSSR. 0d
r. 1985 sa na GU PFUK zatind experimentdlna prdca v opticke]
emisnej spektrometrii s indukéne viazanou plazmou. Po nesporne
ndroénom pociato&nom obdobi, ktoré vsSetci dobre poznéme,
kedy sme sa snazili ¢o najrychlejsie zvlddnutf pristrojovu
techniku, sa "néd$ Edo" pustil do experimentdlnej prdce so
zédvideniahodnym mladickym eldnom. S eldnom, ktory nie je
hnany vidinou rychlych dspechov, ale ktory ovplyva vlastnosta-
mi, ktoré ho k Gspechu preduréujd. A moZno sledovat jeho pria-
moc¢iare rieSenia: od ziskania zdkladnych poznatkov a Speci-
fik vlastnej instrumentdcie k praktickym aplikdciédm. 0d zé&-
kladného %tddia analytickych vlastnosti Ar/Ar vyboja k jeho
praktickému vyuZitiu pri analyzach geologickych materialov.
Nasleduje &tddium zlozitejsich systémov: vyboje s molekulovy-
mi plynmi a ich aplikécie pre priamu analyzu pevne] fdzy pomo-
cou DES-ICP technikou SET. D1hé hodiny pri pristroji a v la-
boratoriu. Dokonald informovanost. Popri tom sa riedia otdzky
vplyvu korekcie pozadia, spektrdlnych interferencif{ i pre
zlo?ité pripady stanovenia prvkov vzdcnych zemin, kontamina-
cie pri rozkladoch vzoriek, otédzky optimalizédcie kalibragného
postupu pre $iroké koncentra&né rozmedzie, a dal8ie o ktorych
posluchdéi jeho predndsok uZ potuli, resp. budd pofut v naj-
bli?%ej dobe. A sme presvedéeni, Ze opat takym spdsobom, kto-
ry aspof podnieti k zamysleniu, ¢o je moZné v pomerne skromnych
podmienkach s malym, ale jeho zdsluhou zohranym kolektivom
dosiahnut.

Vagsina jeho préc, podobne ako predo3lé vysledky Stddia
a vyuzivania "klasickych zdrojov", sa okamZite uplatfujd
v analytickej praxi a to nielen na akademicke) ptde bratislav-
skej univerzity ale aj v rdmci rozsiahlej spolupréce s geolo-
gickymi, analytickymi a dal3imi pracoviskami u néds a v zahra-
ni¢i. Medzi tieto patri v poslednom obdobi spoluprdca v ramci
INTERGEOTECHNIKY a u? pomerne dlhotrvajidca spoluprdca s Uni-
verzitou M. Luthera v Halle a Univerzitou E. Kardelja v Ljubl-
jane - a to sme spomenuli len tie najbliZ3ie pracovné kontak-

ty, pre ktoré nesSetri €asom ani energiou.

Pri na%ej spolotnej praci sas nim stretdvame nielen ako
s vyznamnym odbornikom, ale tieZ majstrom podnetnych diskusii,
ktory priamo provokuje "pchat pazdiry" do stdle novych problé-
mov, vynikajuicim spolo&nikom a obetavym kamardtom. Sme pre-
svedéeni, e e3te dlho bude tito svoju poziciu udrziavat
a ?e e%te toho bude vela, €o bude mdéct odbornej verejnosti
povedat.

Preto pri prilezitosti jeho vyznamného Zivotného jubilea
mu prajeme vela tvorivych sil, zdravia a Uprimne sa teSime na
nase dalsie spolo&éné diskusie a vysledky jeho préce, ktoré
tak pritahujd spektroskopistov v3etkych vekovych kategorif
na jeho odborné vystupenia.
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Juliana Ri%o0v 4, Katedra analytickej chémie CHTF SVST,
Bratislava: Spomienky adpirantky na Prof.Ing.E.P15ku,DrSc

S prof. Plskom som sa prvykrat stretla v laboratoriu
Katedry anorganickej chémie CHTF SVST v &k.r. 1953/54, kde
na kratky tas som bola k nemu pridelend ako demonStrdtorka.
Privital ma, dal mi do ruky receptdr fy Agfa, vyznacil mi
pracovny postup na pripravu roztokov vyvojky a ustalovaca
a odisiel. Ani jeden z nds vtedy e3te netu3il, Ze tieto dva
roztoky nds budd dlhé roky sprevddzat v naSe] profesiondlne]
¢innosti.

0 devat rokov neskdr sme sa opat stretli, on uzndvany
odbornik v atomove] emisnej spektroskopii - 3kolitel, J& ako
zatinajdica externd aspirantka. -Nebola som vtedy prva aSpirant-
ka, v tom £ase pod jeho vedenim dokontovala aspirantdru RNDr.
/ofia Rybdrovda, subeZne so mnou zaginala RNDr. Maria Herkelo-
vé, nasledovali Ing. E1i43 Feriandéik, RNDr. Méaria Spankovd,
RNDr. Mdria Zemberiovd a RNDr. Jana Kubovd. Témy aspirantskych
prdc boli zamerané na rieSenie rdznych problémov atomove]
emisnej a absorptne] spektrometrie. Verim, Ze vSetci menova-
ni budd so mnou sdhlasit, Ze na ucfiovské roky pod jeho maj-
strovskym vedenim spominame s vdac¢nostou a dctou, nielen pre
jeho vynikajldce odborné znalosti, ale aj nesmierny takt a o-
hPaduplnost, ktorymi nds prendsal cez vSetky uskalia vtedy
uz rozvinutej vednej discipliny. Boli aj pochybovaci, ktori
boli presvedceni, 7e opticka emisnd spektrometria uZ prekro-
tila svoj zenit a patri minulosti. A prdve jeho ldska, viera
a profesiondlna vynaliezavost, ktorou pristupoval k rieSeniu
mnohych na prvy pohfad nie jednoduchych problémov svedéi
o schopnosti rozvijat vednd disciplinu, ktord-sa mi stala
strdcovou zdlezitostou. Castokrdt jeho posto]j k préci nas
utvrdzoval v sprdavnost zvolenej asSpirantske] témy a v Usili
pokracgovat v nastipenej ceste rozvijania a rozSirovania tejto
indtrumentdlne)j analytickej metody na Slovensku. Sprédvnost
jeho predpovedi potvrdili aj posledné dve desatrocia prudkého
rozvoja in3trumentdcie atomovej emisne] a absorpéne] spektro-
metrii a spracovania nameranych vysledkov.

Sém vyborny experimentdtor a teoretik vyZzadoval od nés
pedantni experimentdlnu prdcu a presnd formuldaciu naSich ve-
deckych vypovedi, reSpektovanie sprdvne] terminologie ale
predovsetkym nds viedol k etike vedecke] prace.

Pri spomienke na aspirantské roky nemdZem nespomendt
aj iny nesmierne vzdcny rys Prof.Plsku - 8kolitela. Tak ako
nds majstrovsky odborne usmerfioval o teoreticke) a experimen-
tdlnej préci, rovnako intenzivne sa staral aj o nase spolocen-

ské a odborné kontakty so svetovymi vedeckymi Spickovymi
osobnostami. Jeho prostrednictvom sme nadviazali mnohé znd-
mosti a priatelstvd, uzavreli sa mnohé vedecké spoluprace,
odborné stdze na renomovanych svetovych pracoviskdch, pripad-
ne vymenou sme ziskali odborné periodikd pre nase kniZnice.
Tlgto stretqu?ia boli aj vynikajlcou prilezitostou cudzojazyt-
nej konverzdcie ale aj nepriamym podnetom na zdokonalenie sa
o'tom, ktgrom Eugzom Jazyku. Ako polyglot - dérazne poZadoval
aj u svojich aspirantov 3tddium cudzich regi.

NemdZem pri tejto spomienke na roky vedeckej pripravy
nespomentdt aj na prijemné chvile, ktoré sme stravili v jeho
rodine v spolotnosti jeho privetivej a pohostinnej manzelky.
Boli to stretnutia niekedy naplnené hudbou v interpretécii
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ndsho Skolitela, inokedy zase zaujimavé rozhovory, v ktorych
taktieZ sa snazil roz8irovat nds$ obzor v najréznejsich oblas-
tiach spolocenskych a prirodnych vied. Udivoval vsestrannostou
a dokonalou aZ odbornou znalostou v botanike, biologii, geogra-
fii, vytvarnom umeni, historii ale aj v kulindrskom umeni.

V priebehu roku 1989 som sa s Prof.Pl3kom stretla na dvoch vy-
znamnych odbornych podujatiach na Zemplinskej Sirave a v Sofii.
Opdt sa tu prejavil ako brilantny predndsatel, va&nivy diskutér
ale aj pozorny posluchd¢, ktory sleduje s nezvyCajnym z&ujmom
celé odborné dianie okolo seba. Mladik posadnuty zvedavostou a
zdujmom, chystajlci sa prdve vstipit do siedme) desiatky praco-
vitého a pre nadu spoloc¢nost prospe3ného Zzivota.

Z prilezitosti tohto Zivotného jubilea, v mene v3etkych
aspirantov, ktorym bol obetavym ugitelom a oddanym priatelom,
do dalsich rokov Zivota, prajem predov3etkym dobré zdravie,
dalsie dspechy v praci a vela spokojnosti.

Kurt Laqua, Dortmund, NSR : Prof.E.P13ko 60 years old

Prof.P18ko, one of the most prominent members of the inter-
national spectroscopic community, or perhaps better said :
family, is celebrating his 60th birthday. As one of his colleagues
and friends who knows him for more than thirty years I may be

allowed to draw attention to some aspects of his scientific achieve-

ments and activities which should round up the image of his per-
sonality. Although primarily the status and reputation of a scien-
tist is judged by his original scientific work as reflected by his
published papers, written books and lertures. This of course is
also amply true in this case and will be covered elsewhere. Prof.
P1Sko, however, made also pertaining contributions in fields clo-
sely related to direct research work which won him additional re-
putation. It is my privilege to describe some of these activities

Over many years Prof.Pl3ko took actively part in the work of
the International Union of Pure and Applied Chemistry IUPAC. In
1965 at a rather early age he was elected associate member of the
"Commission on Spectrochemical and other optical procedures of
Chemical Analysis". He served on this Commission until 1984, from
1967 to 1977 as titular member. This extraordinary long period of
service as compared to the normal maximum time of 12 years clear-
ly shows how much his work in the commission was appreciated.
During this time the series of documents regarding recommenda-
tions on "Nomenclature, Symbols, Units and their Usage in Spec-
trochemical Analysis" was started from scratch and a number of
parts were prepared and published in due course. To all of them
Prof.P15ko, well suited for this difficult task by his expertise,
broad scientific knowledge and critical judgement made significant
and substantial contributions, i.e. to Part I General Principles,
Part II Statistical Evaluation, Part III Flame Spectroscopy (AES,
AAS, AFS), Part IV X-ray Spectroscopy, Part V Radiation Sources,
Part VI Molecular Fluorescence Spectroscopy, Part VII Molecular
Absorption Spectroscopy, Part VIII New Classification and Nota-
tion System for X-ray Wavelengths, Part IX Spectral Isolation
and Dispersion of Radiation (not yet published).

From this listing his wide scope of interests, rarely found
these days, can be deducted. The importance of these IUPAC re-
commendations have led to them being printed in relevant jour-
nals, eg. Spectrochimica Acta, Applied Spectroscopy, Analytical
Chemistry. They are considered the standard source of reference
serving authors, editors, instrument manufacturers alike. In
addition they form the basis for national standardisation.
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Prof.P1sko was always a strong advocate of international
cooperation and exchange of information. In 1963 it was his
initiative and idea to call together spectroscopists from many
countries from the East and from the West for the first time
after the war in an endeavour to bridge a gap. This symposium
held in an almost private atmosphere at Smolenice was a great
success.It proofed to be an excellent platform for establish-
ing scientific contacts, arranging scientific cooperation and
last but not least laying ground for good and lasting friend-
ships. Participants still remember the generous hospitality and
the lively discussions lasting until late at night.

In a similar way he opened up new ways by extending then
and when national conferences to conferences with international
participation e.g. in 1973 in the High Tatra. As always there
was an ovepwhelming hospitality shown by our colleagues from
Czechoslovakia.

In 1965 Prof.Pl5koc was awarded an Alexander-von Humboldt-
-fellowship for advanced research. He spent a year at the Dort-
mund Institut fur Spektrochemie und angewandte Spektroskopie
which gave him the possibility to realize some of his ideas with
the help of rather good equipment. This time was as happy as
successful. There were almost daily discussions with colleagues
from all over the world who by coincidence were all working in
Dortmund at that time. Eduard Pl3ko excelled by his often un-
orthodox and unexpected views on the one side and simple straight-
forward commonsense advice on the other side.

In 1971 on the occasion of the CSI XVI in Heidelberg he was
asked to prepare and chair a round table session and afterwards
give a lecture at one of the postconferences at the Kernforschungs-
anlage KFA Julich.

In 1985 Prof.Plsko accepted the invitation of the organizers
oflthe CSI XXIV in Barmisch-Partenkirchen to deliver one of the
main lectures at the conference and another lecture at the post-
colloguium at the Kernforschungsanlage KFA Jilich.

In the course of time Prof.Plsko gave talks at regular
colloguia at Dortmund and elsewhere.

All his lectures have something in common: he has something
to say, they are well organized and they are lucidly presented.
And, as we all know, he can deliver them equally well in any one
of the many languages which he so effortlessly speaks.

This report will not be complete without mentioning his be-
loved wife Viktoria. What would he be without her? During a long
happy marriage she has always been the other supplementing focal
peint in his life. Everybody who ever enjoyed the warm hospitality
in their lovely home will not forget it.

_ Eduard P13ko has always been a very good and reliable friend.
It is a pleasure and an honour to wish him many happy returns of
the day, good health and work as successful as that in the past
for a long time to come.

Karoly Zimmer, Eotvos Universitdt, Budapest, Hungary
Prof.P15ko is 60 years old

"Jo napot kivdnok" (Good morning) - raised an unknown young
man his hat to us at the VIT.Colloquium Spectroscopicum Interna-
tionale (CSI) in Liege, 1958, on the exhibition of instruments
at the stand of the Hungarian firm Metrimpex where about 12
spectroscopists from different parts of the whole world talked
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in Hungarian. - "I am Eduard Pl1%ko from Bratislava". The Slo-
vakian colleague speaks Hungarian as well as he speaks at
least 14 other languages. For him and me this was the first
participation in CSI.

From that time began our more than 30 years old acquain-
tance, what lead to a good friendship. He is well-known in
every country of the world where spectroscopists are living
and working. I am sure, not even he could tell, from how many
languages to how many others he interpreted officially in
his life.

I don’t think, that there was a year, in which we did
not meet on one or other conference; it there was one, then
it was sure, that in an other year we met even more times.

Since that time Prof. Plsko has participated in all CSI
organized in Europe and overseas CSI in Ottawa (1967).

In the majority of attended CSIs he presented scientific
contributions and as consequence of his broad scientific acti-
vities, beginning with the XV. CSI in Madrid (1969) he has
been invited as speaker, chairman of panel discussion etc.
to almost all CSI. .

It can be valuated as main merit of Prof. P1lsko that the
XX. CSI was held in Prague where he was one of the leading
organizers contributing to the successful performing of this
event.

The XXVI. CSI in Sofia in this year has been already the
15th attended by Prof. P1lsko.

The series of Conferences on Analytical Atomic Spectro-
scopy (CANAS) started practically by the 2nd Czechoslavak
Spectroscopic Conference in Tatranskd Lomnica (1959). At that
time Prof. P15ko was already involted in its organization.

With exception of only one, he attended all CANAS and
presented contributed and/or invited lectures.

Apart from the above mentioned great international confe-
rences, Prof.P15ko absolved numerous lecture stays (U.S.A.,
Netherlands, F.R.G., Austria) and participated in numerous na-
tional conferences in several countries (GDR, Yugoslavia, Turkey,
Bulgary, Hungary) where he presented invited lectures of extra-
ordinary scientific interest.

I will not go into detail concerning the topic of his
lectures held in Hungary: in Veszprem, Budapest, Debrecen, Eger,
Mdtrafured and Sopron. He played an important role in the elabo-
ration and successful realization of the Hungarian-Czechoslovak
scientific cooperation contract in the field of spectroscopy.

I wish to mention that before the XII.CSI held in Exeter
we had an appointment in London, in front of the British Museum.
From that place we travelled together in his Skoda car to Exeter
(which, otherwise, was admired by many people on the way, this
type of car was rather rare in the United Kingdom): the driver
was Edo (this is his nickname), I studied the map sitting at the
rear to tell him if we had to change the direction, and his wife,
Vikta repeated every five minute "keep left". It is well known,
that on the old continent cars travel on the right side. So we
arrived luckily in Exeter without accident.

What concerns problems dealt with in his lectures presented
at the enumerated scientific lectures it is no exaggeration to
say that Prof.P15ko covered practically the whole analytical atomic
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spectroscopy in a variety not reached by other scientists. In
proof of this statement it is enough to mention at least the
following main contributions of Prof.Pl5ko to the general deve-
lopment of atomic spectroscopy presented at different occasions:
Elucidation of the mechanism of sifter electrodes, use of copper
sheet electrodes, introduction of evaporation relation curves,
new approaches to standard addition technique and to the correc-
tion of spectral interferences in ICP, study of matrix effect,
laser microanalysis and mainly his works devoted to the applica-
tion of statistical methods to the processing of spectroanaly-
tical data. He was interested in the distribution of spectro-
chemical results, as well as of contents of elements for which
he proposed a solution applicable for trace, middle and main
components. In the connection with the last topic, Prof.Pl3ko’s
work on optimization of standard addition technigue and of the
use of internal reference element (1963) preceeded the formation
of chemometry devoted to the solution of similar problems. His
activity in the basic investigation has always been connected
with the solution of analytical problems like the analysis of
high purity materials, geological samples, determination of
gold, rare earth elements and with the analysis of mineral waters.

The enumeration would not be complete without to honour the
art of presentation even in important foreign languages (English,
German, Russian, French, Hungarian) which is marked by high
professionality what concerns not only the content but also the
artistic side making pleasure to the whole audience. In this
connection mainly his contribution to the round table discussion
in Debrecen (1987), his lecture in Schwerin (1989) and in Sofia
(1989) have to be mentioned as masterpieces of rethorics.

It would be difficult to give a full image about the “"ver-
satility" of Prof.Plsko. He gave humorous birth-day toast on
Latin language, he played the piano excellently many times after
the conference banquets, in good humour, and after drinking a
few glasses of wine, he sang nicely different popular songs even
better than the hosts.

Prof.PlsSko says that after his 60th birthday he will with-
draw from the scientific work which plays till now in his life
a central role. I can hardly imagine this. But, if it will be
so, then he will, no doubt, withdraw to his country house and
garden to have a passion for his hobbies which were overshadow-
ed in the last decades because of the lack of time, among others
the possibilities to entertain his guests with drinks and foods,
spiced with condiments collected from all parts of the world.

We wish him to do his hobbies for many decades more in the
company of his wife Vikta with such an enthusiasm as till now
he did his favourite scientific topic, the atomic spectroscopy.



38

Edo Sedesatnikem
(osobni hold)

Jak rychle ten €as leti ! Sice uz to je néjaky ten pdtek,
ale rozhodné se to nezdéd byt 30 let, co jsem bliZe poznal na-
Seho oslavence. Psal se rok 1959 a byl to rok velice vyznamny
pro SdruZeni pro vyzkum ve spektrdlni analyze se sidlem na ka-
tedfe metalurgie VSCHT, prekursora to Cs.spektroskopické spo-
lectnosti pti CSAV. Toho roku, po desetileté pfestdvce, tato
spoletnost pofddala 2.Cs.spektroskopickou konferenci a mezi
hlavnimi inicidtory i organizatory byl prdavé Edo. Rok 1959 byl
100. vyro€im vzniku analytické spektroskopie, jez se obvykle
ztotoZfuje s publikaci Kirchhoffa a Bunsena v Zeitschrift fir
Physik. 7Zda pod touto zdmi kou ¢i zda osobnim pésocbenim, to
neni ted dtlezité, faktem v3ak je, e se organizdtor@m podafi-
lo zajistit tak neobvykle vysoky potet zahranignich spektrosko-
pikt, predevSim z Polska, Madarska a NDR, Ze konference v Ta-
transké Lomnici z r. 1959 se poc¢itd za prvni v radé spektrosko-
pickych konferenci socialistickych zemi, které dnes nesou ozna-
teni CANAS. .

Revoluénost poc¢inu uspotfddat konferenci s velkou mezina-
rodni dc¢asti si dnes jiz neuvédomujeme, jJe v3ak nepopiratelné,
Zze touto iniciativou se dokonale rozhybaly stojaté vody tehdej-
§iho SdruZzeni. JelikoZ aktivita je autockatalyzujici, spektro-
skopickeé konference se nejen ddle opakovaly, ale rostla jejich
kvalita i d¢ast zahraniénich spektroskopikt, aZz se Cs.spektro-
skopickd spoletnost v r. 1977 podujala dkolu zorganizovat
XX. CST a 7. ICAS. Kandidatura byla, jak vime, bez problémd
ptijata.

A proto bych dnes chtél v nasSem ctihodném Sedesdtnikovi
vzddt hold tomu jes5té ne zcela tficetiletému princi za probu-
zeni spici RUZenky k aktivnimu Zivotu.
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