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UVODEM

Toto éislo Bulletinu Cs.spektroskopické gpoleénosti vychg-
zi se starou obalkou, ale presto by pélo byt v nédem nove.
Predsednictvo Spoleénosti se rozhodlo jmenovat novou redakéni
radu Bulletinu, ktera by se méla pokusit, dat Bulletinu novy
duch.Bulletin se v posledni dobé znacéné vzddlil Qﬁvodpi pred-
stavé, Ze totiz bude prostredkem vymény informaci mezi pracov-
niky stejného, i kdyZ velmi Sirokého cboru. Pogalg se stal -

v mnohém ohledu pamatnickem akci, na néZ jiZ vétsina uUcastni-
ki zapomnéla. Divodem pro toto zeregl bYla po dlouhQu dobu
hlavné neschopnost tiskaren, ale stejné Jgko pnqho prekaiek,‘
padla i tato. Dnes bychom méli byt schopni pfinadet v Bulleti-
nu informace ¢erstvé, upozorhovat na chngane akce, vytvorit
prostor pro vyménu nazorl na 2Zivot nasi Spolec¢nosti i jiné
problémy, upozornovat na nové pristroje, megody, pfedpisy, atp.
Mél by byt tenéi, mél by vychdzet pravidelné a vicekrat do ro-
ka a mél by ho dostat kazZdy élen Spoleénos;i. ]

ZvySovani znalostli a tozﬁitoyéni»_lnformaci 4 oglastl
spektroskopie by mélo byt prvorfadym zajmem vsech, kteri se
sdruzuji ve spektroskopické spuleénosFl. To p%ati v zemich s
rozvinutym trZnim hospoddfstvim, a neni proto duvod, proc¢ by to
nemélo platit i u nas. Uvitame ngghny, }teri _se chtéji na
vydavani Bulletinu podilet nebo chtéji do ného prispét.

Doc.Karel Volka, CSc
predseda ]
Cs. spektroskopické spoleénosti



ZPRAVY ZE SPOLECNOSTI

V prvém pololeti 1992 se uskuteé¢nilo 8 schuzi =
tva hlavni@o vyboru Spoleénosti, na jejichz prggigiidni;la
p;edev§im ptiprava 9.¢&s. spektroskopické konference, plan odbor-
nych agci a agenda souvisejici s vypovédi z nebytovych prostor
uzivanych dosud Spoleénosti. Byly soustfedény navrhy na udéleni
plakety Jana Marca Marci v roce 1992. Ing.Ivan Obrusnik, CSc
byl jmenovaq referentem pro zahraniéni styky. '

S dobrym ohlasem se setkala nabidka zprostfedkovani koupé
a prodeje qpektroskopick?ch pfistreju. Nabidka bude dile pokra-
Covat a zijemci se mohou obritit na sekretariit spolecnosti.
Dopplzgo;;;gzzgumsektztzla ;polupofadatelem Interdisciplinary
e 4 re se bude konat v dobé od 8. do 10.zAfr{i

Podle sdéleni Ing.Kuéery mezinirodni vybor konference =
lear Analytical Methods in the Life Scienc3; povéril pofadggim
konference Cs.sgektroskopickou spoleénost. Konference je zamé-
fena na metopollckf vyvoj jaderné analytickych metod a jejich
aglikace v biologii, lékarstvi, biotechnologiich, zem&dé&lstvi a
VYZivé a dile pri kontrole pracovniho a Zivotniho prostfedi.

V roce 1993 uspofAadi molekulovi sekce Kurs mérenf vibrac-
ciggé;gjgt:r akK?rs in;erpretacc vibraénich spekter., Obé& akce

e zkuSenosti dspésnyc ¥ ¢ ava
2% HPEE Mitarang i Pé3nych kursu minulych let a ocekavi

Piedsednictvo hlavniho vyboru se da i
struktgru. vyddvaného Bulletinu, aby se jehtfié?gﬁﬁggﬁk 5222;;—
ter prfizpusobil zménim v ¢&lenské zdkladné, je% se v poslednich
letech rozrostla o zZnacny pocet novych pracovniku. Za tim uce-

lem byla jmenovina redakéni rada ve sloz o
Kova, Dr.V1¢kova, Dr.Jurek. SO RFaliG PeSiEEes

REFERATY

Konference o analyze povrchi metodami vyuZzivajicimi
doutnavého vyboje

Zdenék W e i 8 s , Skoda-Ustfedni vyzkumny uUstav, Plzen

Ve dnech 3. - 6.3.1992 se konala v PariZi Prvn{ evropska
konference o analyze povrchi metodami zaloZenymi na doutnavém
vy¥boji. Konferenci pofddala organizace GAMS (Groupe pour
1’ Avancement des Sciences Analytiques). Obsahem konference by-
la analyza hloubkovych koncentraénich profild metodami zaloze-
nymi na katodovém odprasovani povrchu vzorku v doutnavém vybo-
ji a na spektralni analyze charakteristického zareni odprase-
nych a excitovanych latomﬁ (GDOS : Glow Discharge Cptical
Emission Spectroscopy ), resp. na hmotnostni analyze odprade-
nych atomi ionizovanych ve vyboji (GDMS: Glow Discharge Mass
Spectrometry). Konference se ziiéastnilo 69 udéastnika z devi-
ti evropskych zemi, bylo pfedneseno celkem 21 prednisek a dal-~
§ich 14 praci bylo prezentovano jako postery.

Konference pokryvala 3iroké spektrum problematiky spojené
s analyzou chemického sloZeni tenkych vrstev témito metodami,
od fyzikdlnich zidkladui, prfes technické otazky pouzivané pri-
strojové techniky az po konkrétni aplikace na vyzkum a monito-
rovani jednotlivych technclogickych procest povrchovych uprav
materidlu a interakce materialu s prostfedim (iontova nitrida-
ce, nitrocementace, oduhlideni oceli, fyzikalné deponované
vrstvy - napf. TiN, oxidace kovovych materidalu pfi vysokych
teplotdch na vzduchu, difdzni procesy v tenkych vrstvach a na
povrchu materialu).

Pokud jde o prfistrojovou techniku, zajimavé jsou tfi in-
formace : Je k dispozici software pro kvantitativni vyhodnoceni
hloubkovych koncentraénich profild méfenych metodou GDOS.
Jako novinka (novinka ve smyslu existence komeréné.dostupného
analytického pfistroje - princip je 2zndm del3di dobu) se objevi-
la moznost provadét hloubkové rozlisenou analyzu metodou GDOS
i na nevodivych materidlech, S8 pouzitim stfidavého buzeni
vyboje na frekvencich nékolika desitek MHz. Pro hmotnostni
spektrometrii s doutnavym vybojem (GDMS) je k dispozici komeré-
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né dostupny spektrometr s kvadrupélovy anal
umoZzAujici sekvenéni méreni hloubkovych Eonce%?raénichygggﬁiigf
Zastoupeni byli vyrobei analytickych pristroju (GDOS: fir-
my LECO Instrumente - Némecko, Jobin-Yvon-Francie, GDMS: firma
vG Elgmental—Anglie), didle uZivatelé téchto metod z prumyslu
a to jednak zejména ocelifské firmy (Sollac, Voest-Alpine, '
Pechiney, ENSIDESA, Ocel-VSZ KoSice, atd.), automobilové firmy
(?Mw A.G., Renault, Peugeot, Mercedes-Benz, Volvo), ale i napt.
Siemens A.G. (polovodi&e). Na konferenci byli rovné% odbornici

z akademickych pracoviit (univerzit & i
Z Mmecks 5 Fishia ey ( zity, stiatem podporované ustavy

Na této konferenci b
Pro analyzu metodou GDOS.
ci v laboratorich vSech zu
tvorba kritérii pro srovni
materidlt pro analyzu hlou
pPro normu ISO na provadéni
rence za dva roky, atd.
ordinoviany v Némecku (

Yla zaloZena Evropski pracovni skupina
Tato skupina by méla koordinovat pra-
castnénych zemi (kruhové analyzy,
vani vysledku, atestace referenénich
bkovych profila, pfiprava doporuéeni
téchto analyz, priprava dalsi konfe-
) Tyto aktivity byly dosud nezavisle ko-

"Verein Deutscher Eisenhiittenleute - VDEh
Arbeitsgruppe III-47- Oberflichen") a ve Francii (pracovni

skupina pro metodu GDOS Pfi GAMS - Groupe pour 1’avanc

scienceg analytiques). Nyni by tyto dvépskgpiny mélynkggsg;ngss
vat svoji aktivitu navzajem a zapojit by se mély i laboratofe
v ostatnich zemich. K tomuto tiZelu byla utvofena koordinaéni
komise, sloZeni ze zdstupcl jednotlivych zemi, do které jsem
byl rovnéz zvo{gn. Vzhlédem k tomu, Ze v CSFR Jje v soudasné do-
bé 7 laboratofi pouzivajicich metodu GDOS, existuje realni
moZznost zfiskat na téchto aktivitach vyznamny podil.

[1] Z.Weiss ; Cs. ¢as. fyz. 41, 161 (1991)

AKTUALITY

Luminiscence porézniho kfemiku ve viditelné oblasti spektra
pfti pokojové teploté

J. 0Oswald,6 Fyzikalni dastav CSAV, Praha

Objev velmi silné fotcluminiscence vrstev porézniho kfemi-
ku [1] ve viditelné oblasti spektra pfi pokojové teploté otev-
fel celou fadu otdzek o puvodu, chovani a moZném vyuziti této
luminiscence.

Mechanismus luminiscence porézniho kfemiku neni zatim zce-
la jasny. Byly navrZeny dvé teorie, které v podstaté umoziuji
vysvétlit vSechny experimentalni vysledky. Prvni je teorie
"kvantovych drata" [1], kde se prfedpokldda, ze pfi anodickém
leptdni kfemiku ve vodném roztoku kyseliny fluorovodikové vzni-
kaji sloupky o pruméru fadové nanometri a vysce mikroni a v du-
sledku kvantové rozmérného efektu dochdzi ke zméné pasové
struktury Si. Druhou teorii je teorie slouéeninova (2], kde se
pfedpoklada vznik zatim nespecifikované sloucdeniny Si, O a H,
napf. siloxénu, kterd se emituje s vysokou kvantovou uéinnosti
ve viditelné oblasti spektra.

0 tom zda velky zidjem o porézni kfemik potrvd, rozhodne
to, zda se podari pfipravit elektroluminiscenéni prvky vyzafu-
jici ve viditelné oblasti spektra s vysokou uéinnosti a pfi po-
kojové teploté. Prvni kroky jiz byly udinény. Byla nalezena
elektroluminiscence ve viditelné oblasti spektra [3] a podatilo
se pfipravit mikronové struktury porézniho kfemiku [4].

Prvni vysledky se studiem porézniho kfemiku jsou i u nas
v oddéleni polovodiéi Fyzikalniho uistavu CSAV, kde byl porézni
kfemik pripraven a ovéfeny jeho luminiscenéni vlastnosti.

Literatura

[1] L.T.Canham, Appl.Phys.Lett. 57, 1046 (1990)

[2] M.S.Brandt a spol., Solid State Comm. 81, 307 (1992)
[3] N.Koshida a H.Koyama, Appl.Phys.Lett. 60, 347 (1992)
[4] V.Doan a M.J.Sailor, Appl.Phys:Lett 60, 619 (1992)



K ZAMYSLENI

EUROCHIMIE : Tentokradt pro nade spektroskopiky ?
Blanka V 1 ¢ k o v & , Prirodovédecki fakulta UK, Praha

V £ijnu lofiského roku se 5 studenti a 1 pedagog z chemic-
kych oboru Pfirodovédecké fakulty UK zucastnili na zakladé po-
zvdni firmy Rhone-Poulenc akce EUROCHIMIE v Lyonu. Co vlastné
EUROCHIMIE znamend, poznali ucastnici aZ na misté - a byli
nadseni. Eurochimie je skuteéni burza pracovnich ptileZzitosti,
které jednotlivé francouzské i mezinirodni firmy, napf. Rhone-
Poulenc, Ciba-Geigy a jejich vyzkumné ustavy nabizeji erstvym
nebo budoucim absolventim chemie z technik i universit. KaZdi
firma mi svaj informaéni stinek, kde pfimo na misté probihaji
konkursy a podepisuji se pracovni smlouvy. Jednotlivé vysoké
3koly se pfedstavuji prostfednictvim panelovych sdéleni, kte-
rd informuji o jejich studijnich planech a vyzkumnych projek-
tech, Je to opravdu bezprosttfedni, a pfitom vysoce Uclelné set-
kini 3kol a primyslu se spoleénym cilem: umistit na zodpovéd-
nad a vétsinou finanéné vyhodni mista v prumyslu vysoce kvalifi-
kované vysoko$kolaky. Zajimavym poznatkem bylo, 2e celou akci
o nékolika tisicich tu&astniki z Francie i dalsich zemi si
zorganizovali studenti z péti chemickych vysokych dkol v Lyonu
sami, ovSem s kompletnim finanénim zajidténim poskytnutym
zucastnénymi firmami. Obdobné akce se konaji kazdé dva roky
vZdy v nékterém z mést s dostateénym chemickym zAzemim, napt.
Toulouse, Bordeaux a daldich. Na3i studenti mohli tak mladym
Francouzim jediné zividét. Domu se vritili plni energie s dmys-
lem zaloZit studentské agentury zabyvajici se zprostredkovanim
pracovnich pfileZzitost{ i na nasich vysokych Zkolach. Nad&eni
v8ak ponékud opadlo, kdyZ se uk&zalo, Ze chybl i minimilni fi-
nanéni zdroje na po3tovné, kopirovani i papiry. A tak se na-
skytd otazka : nestdlo by za to pokusit se o podobné setkani
Skol a prumyslu i u nis, tfeba v oblasti spektroskopie ?

KONTAKTY

Informace o EMAS
(European Microbeam Analysis Society)

Karel Jur e k , Fyzikdlni dstav CSAV, Praha

Spoleénost byla zaloZena v r. 1987 a sdruzuje pracovniky
vyuzivajici fokusované svazky (elektroové, iontové, fotonaové)
ke zkoumani jemné struktury materidlu, zprostfedkovdva jejich
komunikaci a dal3i vzdélavani. Spoleénost je nezavisli, ale
chce spolupracovat s narodnimi i evropskymi spoleénostmi obdob-
ného zaméreni. EMAS podporuje védecky a technicky vyvoj v uve-
deném oboru v Evropé, je neziskova. Clenové spoleénosti dosta-
vaji pravidelné informace o aktualitach, zejména o konferen-
cich, seminarich atd. Kazdé dva roky pofdda pracovni seminar
(Workshop) k aktudlnim tématim (1989 - Antwerpy, 1991 - Dubrov-
nik, 1993 -~ Rimini). Kromé toho organisuje mensi mistni setkani
a kursy. EMAS ma také databanku se seznamem literatury, kterou
poskytuje bezplatné. RovnéZ poskytuje stipendia mlad3im (vyji-
mecné i star$im) védeckym pracovnikum, aby se mohli zuéastfo-
vat védeckych akei.

Clensky poplatek &¢ini 40 DM roéné. Spolednost mi velky za-
jem navazat kontakty se zemémi byvalého vychodniho bloku a po-
moci jejich odbornikim pfi zaélenéni do evropské spoluprice.
Proto rozhodla sniZzit poplatek pro pracovniky z téchto zemi na
20 DM, pficemz (pokud je obtiZzné poukazovat tuto ¢astku bankou)
pfijima i posdtovni kupény (coupon-résponse international), kte-
ré je mozné zakoupit na v8ech podtiach a které jsou vyménitelné
na vSech podtich zemi postovni unie.

Kromé toho spoleénost pfijima i kolektivni éleny (ustavy,
podniky, Skoly, atd.), priéemz poplatek zustavd 20 DM za jednu
osobu. Pro ustavy CSAV ma prezidium CSAV zvlastni fond, ze kte-
reho mize élenstvi ustavu platit. Procedura, kterou je nutno
absolvovat je dosti slozita (informace p.Spur na presidiu
CSAV), placeni probihd pfes ministerstvo zahraniénich véci.

Nicméné jsem presvédlen, Ze élenstvi v EMAS je velkym pri-
nosem a Ze by o néj mélo usilovat co nejvice pracovniki z CSFR.
"Ufedni" feé¢i pfi setkanich je angliétina, organizatofi akeci
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se viZdy snazi vytvorit neformilni prfitelské prostredi.
Prihlasky i s podrobnéj$imi informacemi jsou k disposici
v sekretariatu Cs.spektroskopické spolecnosti.

Pristi pracovni seminAf EMAS "Modern developments and
applications in microbeam analysis" se pofada 9. - 13.5.1993
v Rimini. Informace a pfihla3ky na adrese :

Dr.Aldo Armigliato

Consiglio Nazionale delle Ricerche
Instituto Lamel

Via de’Castagnoli 1

I-40126 BOLOGNA

ITALY

Hlavni témata : - korekéni metody pro kvantitativni rtg.mikro-

analyzu elektronovou mikrosondou

- bezstandardova ED analyza tenkych vrstev

- automatizace analyzy, pfesnost a spravnost

- SEM a Zivotni prostredi

- EELS v analytickém elektronovém mikroskopu

- Augerova mikroanalyza, SIMS, RBS (Rutherford
backscattering)

- kandlovani iontu

= nové piistroje

Informace o ¢innosti pracovnf skupiny "Mikrosonde" z byvalé NDR

Pfiznivd zprdva pfichdzf{ =z Némecka. Pracovni skupina
"Mikrosonde" patfici pod Fyzikalni spolelnost NDR nezanikla,
ale pokracuje ve své &innosti pod zAa5titou Némecké fyzikdalni
spoleé¢nosti (DPG), kde tvofi opét samostatnou skupinu "Mikro-
sonde”. SdruZuje pracovniky pouzivajici jak elektronové, tak i
iontové a fotonové svazky (iontové a laserové sondy). Aktivity
se tykaji nejen metodického a pfistrojového pokroku, ale také
$irokého okruhu aplikaci jak ve fyzice pevnych l4tek, tak kov,
ale i v technickych aplikacich, v mineralogii, biologii a medi-
ciné a daliich. Nékteré pracovniky skupiny "Mikrosonde" jiz
¢lenové nasi odborné skupiny lokilni elektronové mikroanalyzy
znaji ze semin&fd v Nizkych Tatrich. Némecka skupina mid zijem
na udrzeni a roz3ifeni dosavadnich kontaktu.

Jako prvni vyznaéni akce, kterou skupina pod vedenim Dr.
Rédera z university Martina Luthera v Halle usporfadala, byl
S.Tagung "Mikrosonde" pefadany jako jedna ze sekci vyroéni kon-
ference pracovntho okruhu fyziky pevnych litek, pofiadané Némec-
kou fyzikalni spoleénost{ ve dnech 16. - 20.bfezna 1992 v Rez-
né. Sbornik abstrakti celé konference je k nahlédnuti u Doc.
V.Hulinského (VSCHT Praha) nebo u Dr.K.Jurka (Fyzikalni ustav
CSAv, Praha).

10

VYZVA KE SPOLUPRACI

Laboratof rtg.mikroanalyzy Fyzikalniho dstavu CSAV vlastni
program pro analyzu tenkych vrstev elektronovou mikrosondou,
zaloZeny na empirické metodé vyvinuté Pouchovem a Pichoirovou.
Program iteraktivnim zpuasobem umoZfiuje stanoveni jak prvkového
slozeni, tak i tlousték aZz péti vrstev na podloZce. Celkova
tloustka sendviéové struktury v3ak nesmi byt vét3i nez prunik
elektronového svazku pod povrch vzorku, tj. maximalné nékolik
malo mm. Pro zvy3eni spolehlivosti je moiné souéasné pouzit az
péti méfeni pfi ruznych urychlovacich napétich. Metoda neni
exaktni, v soucdasné.dobé se ovéfuje na modelovych vrstvach
s ruznymi atomovymi &¢isly. Pokud nékdo md nebo je schopen vyro-
bit dobfe definované vrstvy uvedeného typu uvitali bychom spo-
luprdci pfi dalsim testovani. Laborator miZe provést analyzy i
dal3im zdjemcum.

Dr.Karel Jurek

Fyzikalni dastav CSAV

162 00 Praha 6, Cukrovarnicka 10
tel. 312 0741 linka 402
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KURS ATOMOVE SPEKTROSKOPIE
A

IONTOVE CHROMATOGRAFIE

V ANGLICTINE

Od 21.9.1992 se na Ustavu analytické chemie V3CHT Praha
uskuteéni série predniadek, resp, semindii, z atomové spektro-
skopie, které prednese prof.Jaroslav M a t ou £ e k
z Kensington University (Austrilie), a z iontové chromatogra-
fie, které prfednese prof.Paul R. H add a d z Hobart Univer-
sity (Tasminie). VSechny pfednidky budou pfedneseny v anglié&-
tiné. Pfednd3ky jsou uréeny pfedeviim studentim zdkladniho,
pfip. postgradudlniho studia, ktef{ se zajimaji o danou pro-
blematiku, maji zAjem se setkat s pfednimi odborniky ve svém
oboru a navic se zdokonalit v angliétiné.

Zajemci o kurs necht se co ne jdiive pfihlidsi u sekretirfky
Ustavu analytické chemie (pi.3afrankovi) budova A, II.patro,
€.dv. 361), VSCHT Praha, Technicki 5, 166 28 Praha 6.

Tel. 332 4043, 311 2828.
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SOUTEZ MLADYCH SPEKTROSKOPIKU

Metody méfeni 'H NMR spekter ve vodnych roztocich
Ladislav P 4 ¢ e k , Ustav pfistrojové techniky CSAV, Brno

Béhem poslednich let vyrazné vzrostl zijem o studium bio-
logickych litek pomoci spektroskopie nukledrni magnetické re-
zonance (NMR). Dynamicky rozvoj méficich technik jednodimenzi-
onalni [1] (1D) a vicedimenzionalni [1-8] (mD) NMR spektrosko-
pie oteviel nové moZnosti interpretace protonovych spekter i
slozitych biomakromolekuldrnich systému a dovolil tak ziskat
jedinecné informace o jejich struktufe a dynamice [9,10].

Pfirozenym rozpoustédlem v$ech biologickych litek je voda.
PouZzitim vody jako rozpoou3tédla v protonové NMR spektroskopii
vznikd celd rfada problémi, které souvisi s rozdilnym zastoupe-
nim protond v molekulich vody a méfené litky. Zatimco koncen-
trace protonu ve vodé je pribliZné 110 M, béZni koncentrace
protonu v peptidech, bilkovinach a nukleovych kyselinich je Ea-
dové milimoldrni. V disledku omezeného rozlifeni analogové-di-
gitdlnich pfevodniki, nelinearit v detek¢énim kanilu a obt{iZi
spojenych se zpracovinim naméfenych dat neni v tomto pfipadé
spektrometr schopen signil NMR odezvy nezkreslené zpracovat.
Pouziti deuterované vody misto HZO fedi dynamicky problém pouze

¢astecné, protoZe u mnoha vzorku zustiva zbytkovy signal HDO
stile nejintenzivnéjsfim signdlem ve spektru. Pfitom dochazi ke
ztraté cennych informaci poskytovanych signily vyménitelnych
protonu, které jsou nahrazeny deuterony. Pro méfeni NMR spekter
v HO roztocich je proto nutné pouzit specidlnich metod, které

potlacuji nebo odstranuji =igndl vody ze spektra [11,12].
Formalné l1lze NMR experiment rozdélit na &4st excitaéni,
v niZz dochazi k buzeni spinového systému, a &ist detekéni, po
niZ nasleduje zpracovani dat. V principu je moZné rezonanéni
signdl vody eliminovat dvéma zpusoby. Prvni vyu%iva excitaénich
sekvenci, které ovliviiujif méfeny spinovy systém tak, aby pri-
spévek signdlu vody béhem snimani dat byl minimalni. Druhy pak
vhodnou digitdlni manipulaci s naméfenymi daty signal vody ze
spektra odstrafnuje. Tento zplsob, na rozdil od prvniho, nefesi
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problém dynamiky analogové a digitalni ¢asti detekéni trasy NMR
spektrometru. Numericka filtrace vsak vyrazné sniZzuje artefakty
vznikajici pfi zpracovani mD NMR spekter a usnadnuje tak jejich
interpretaci. V optimdlnim pfipadé je vhodné oba vyse uvedene
pfistupy kombinovat.

Pulsni metody NMR spektroskopie, které fe3i problém dyna-
mického rozsahu intenzit signalu vody a méfenych spina, lze
rozdélit do dvou skupin lisicich se vzdjemné zpusobem potlaceni
signalu HZO. Metody prvni skupiny, oznadované jako nulové, eli-

minuji signal vody tim, Ze snimaci radiofrekvenéni (rf) puls je
aplikovan v dobe, kdy jsou jak transverzalni, tak i logitudalni
slozky vektoru magnetizace vody nulové. Toho lze nejsnadnéji
dosahnout selektivni saturaci rezonance vody. V nékterych pLi-
padech je mozné vyuzit odlisného chovani molekul mérfené latky

a molekul vody v dusledku rozdilnych spin-mrizkovych a spin-
spinovych relaxaénich ¢éasd nebo rozdilnych hodnot difuznich ko-
eficienta. Principialnim nedostatkem vi3ech nulovych metod je,
se v disledku interakce méfenych protond s excitovanymi mole-
kulami vody dochazi k vyrazné redukci intenzit jejich signalu
prostfednictvim cross-relaxace. Je-1i signal vody v pripravném
intervalu saturovan, zpusobuje chemickd vyména dalsi snizovani
intenzit rezonanci protoni, které chemické vyméné podléhaji.

Vv pfipadé, Ze rychlost vymény je srovnatelna s délkou experi-
mentu, signaly vyménitelnych protond ze spektra dplné vymizi.

V NMR spektroskopil biomakromolekul t dochdzi ke ztrdtam vel-
mi dalezitych informaci o interakcich 'H jader jako jsou ami-
dické protony v peptidech a proteinech nebo imino a amino pro-—
tony bazi DNA a RNA. Z téchto duvodu je pro studium téchto
slouéenin vyhodnéjsi pouzit metod druhé skupiny, oznadované ja-
ko selektivni.

Selektivni metody jsou zaloZeny na aplikaci rf excitace,
kterd je frekvenéné selektivni s nulovou spektralni hustotou
v misté rezonance vody. Tento pfistup, ktery ponechava magneti-
zaci vody v rovnovaZném stavu, je mnohem vhodnéjsi pro studium
vyménitelnnych protoni, protoZe béhem experimentu nedochazi
k vyraznému ovlivnéni populaci jejich hladin energie v dusledku
pfenosu magnetizace, cross-relaxace nebo intermolekularni in-
terakce s excitovanymi molekulami vody.

spoleénym nedostatkem vétiiny diive navrZenych selektiv-
nich pulsnich sekvenci je frekvenéné zavisla fazova charakte-
ristika jejich excitace. Vysledné spektrum tak v dusledku exci-
tace fazového gradientu obsahuje celou fadu artefaktu, které
znehodnocuji jeho informaéni obsah. Tento gradient sice lze
v principu odstranit aplikaci fazové korekce prvniho nebo vys-
sich fadd, ale tato operace zpusobuje zvlnéni zakladni cary,
co? v koneénem dusledku vede k vazZnym distorzim spektra. Prob-
lém fizovych distorzi je kritickym faktorem zejména pii detek-
ci fazové citlivych 2D a 3D spekter. Z téchto divodd je nyni
vénovana velka pozornost navrhu selektivnich excitaénich metod,
které generuji fdzové ¢ista spektra.

Do soutéze predloZeny soubor tfi praci [13,14,15] tvori
tématicky uzavieny celek zabyvajici se problematikou experimen-
tilnich metod méieni protonovych NMR spekter milimoldrnich roz-
toka biologickych latek rozpusténych ve vodé. Prace [13,14]
jsou puvodnim prispévkem k ndvrhu metod umozfiujicich méfeni
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spekter s konstantni faz{ v celém rozsahu méfenych rezona
frekvenci. Préice [15] je soubornym referitem, jgnz se pokgigiCh
podat strucny prehled o metodich, které je moZiné pouzit pfi mé-
reni mD H NMR spekter roztoku biologickych latek. Je v ném po-
psana @etodika snimini spekter s vyuzitim jak nulovych, tak i
s?lgktlvnich metod, pfidemZ hlavni pozornost je vénovana tech-
nlkag generujicim spektra s konstantni fiazi. Oblast pouZitel-
nosti popsanych metod neni omezena pouze na pripad méfeni spek-
ter vodnych roztoku. Metody lze aplikovat ve viech pfipadech
méfeni spekter malo koncentrovanych roztoki v rozpoustédlech
obsahujicich jddra stejného typu jako jsou jidra méfena.
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Surfaktant jako adsorbit a jako molekuli
ks ] : rni spacer na povrchu
Ag-koloidu : Studium povrchem zesileného Ramanova ro;Ltylu

Pavel M a t & j k a , Pfirodovédecki fakulta UK, Praha

Povrchem zesf{leny Ramantv roz y
ptyl je jev objeveny v roc
;2;7£ gd té doby se spektroskopie povrchenm zesilenéhoynamanosa
s gozv¥j§§u5f;§elggh:nced Raman Scattering Spectroscopy) prud-
’ Slednich letech lze pozorovat d icky
studia biomolekul metodou SERS-s i e B
S -spektroskopie. PFi tomto studi
je zasadni otazkou interakce biomolekuly s kovovym povrcﬁe;dlu

nebot pri adsorpci na kovov 3
nativni struktury biomoleku¥y?°vrCh Pl dodbiad b poxadeen
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Tato prace se zamérila na vyhledani vhodného molekularniho
Spaceru, ktery by této primeé j A

branil, a pritom zajistil Jjeho dostatecénou

Prokazana hydrofobni interakce mezi porfyrinovy
hydrofobni éasti molekuly Tritonu X-100. Vzhl
Triton X-100 uéinne brani pfimé interakci adsorbdtu s povrchem,
a pri tom Zajistuje dostateénou koncentraci adsorbatu v bliz-
kosti povrchu, 1lze tento surfaktant povazovat za vhodny mole-
kularni spacer.

Surfaktant jako molekularni spacer nabizi nové moznosti
vyuziti SERS—spektroskopie, Zvlasté pfi studiu biomolekul a
perspektivné i pro jiné analytické Ucely.

Studium vysoce rozlisenych spekter molekuly CHJF
Fetr P r a cn a, UFCHE J.H. CSAV, Praha

Soubor praci [1-5] se zabyva studiem vysoce rozlisenych
rotaénich a vibraéné-rotaénich spekter molekuly CH3F v zaklad-

nim elektronickém stavu. Experimentalni materidl byl ziskan
vV ramci mezindrodnich spolupraci. Cisté rotaéni prfechody v sub-
milimetrové oblasti (196-610 GHz) studované byly v pracich

transform spektrometrech na Université v oulu (Finsko) [3] a
na Université v Giessenu (SRH) [4,5]). Tyto spektrometry s roz-
lisovaci schopnosti 0.002 ¢m  poskytly spektra se zcela rozli-

méfeni moZnost pouziti dat z oblasti 1080-1270 cm™! jako kali-
braénihoe standardu.

V pripadé interpretace pfechodi tykajicich se vzbuzené

¢éni hladiny v,=1 (nedegenerovana valenéni vibrace C-F) [3]
a hladiny ¥ =1 {degenerovana deformaéni vibrace CH3F) [1,4] by-
lo pouzito modely izolovanych vibraénich stavu, protoze lze
opravnéné pfedpoklédat, 2e vSechny vibraéné-rotaéni interakce

jsou u téchto vibraénich hladin s dostateénou pfesnosti popsany
efektivnimi hodnotami spektroskopickych parametru. Naproti tomu

vibra
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popis systému silneé internegujicich vibraénich hladin ve=1 (ne-
degenerovani deformaéni vibrace CH]) a v5=1 (nedegerovana de-
formaéni vibrace CHJ) [2,5] vyzadoval pouziti efektivniho Ha-

miltonidnu pro dvojici vibraénich hladin porusenych vzajemnou
Coriolisovou interakci typu x-y. .y
Studium vysoce rozlisenych spekter molekuly CHJF souvisi

i j 7 leku-
rovnéZ s velmi zajimavymi problémy prfenosu energie v mo
ldch. Experimentilni studium ukazuje [6], Ze v plynnén CHF

L , 2 : i (vev.
robihid konverze mezi riznymi splnovygi modiflkageml (
grtho—para konverze). Soucasné byl zjistén fddovy rozdil

4 -1 -1 13
rychlosti konverze pro 12CHJF (1.1 7 0.1 h™ torr™H a CHJF
(0.85 ¥ 0.06 min™' torr™'). Protoze molekuly CHF v zdkladnim

onickém stavu nemaji elektronovy spinovy ani angul§rni
;éigsi,nize srdzky mezi molekulami povaZovat za qemagngtlﬁk?al
(7). Podle pfedpokladi teoretického modelu takovych sraig 1
miZe konverze mezi spinovymi modifikacemi ortho a para byt_zpu
sobena existenci intramolekulirni intergkce, kteri zpﬁsobuie .
miseni vlinovych funkci ortho a para modlfikaci: Protoze §a 9:e
miseni je vysledkem velmi slabych inte;akci, miZe se pro;e;ia_
pouze pii ndhodné koincidenci interagqujicich ortho a para -
din. Teoretické studium ortho-para konverze (8] v dqsled*u a'-
sence presné znalosti energetickeé struktury vzbuzenych V}éfaf a
nich hladin molekuly CHJF se prozatim omezovalo na zkoumin n

ci v zdkladnim vibraénim stavu. Proto vysledky ziskané
siﬁgiei vzbuzenych vibraénich stava (tj. pfesnd znalost energif
vibraéné-rotaénich hladin ve vzbuzenych vibraénich stavech) mo
hou zisadné pfispét k pochopeni procesu othOﬂpaFa konverze i
v této mo}ekule, zv143té po roziifeni analyz na izotopickou mo
difikaci 3CHJE‘, kterd je v soudasné dobé studovina.
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V1iv kraterového efektu na analyzu hloubkovych koncentracdnich
profilu metodou GDOS

Zdenék W e i s s , 8koda UvZU, Plzen

Prace se tyka analyzy hloubkovych koncentraénich profila
metodou’ optické emisni spektrosopie s doutnavym vybojem
(GDOS). Obsahuje pavodni fenomenclogicky popis kraterového
efektu zalozeny na sérii analyz ruznych tenkovrstvych struktur
pfi ruznych pracovnich rezimech spektralniho zdroje (Grimmovy
lampy). Tento model je vyuzit pro odhad oéekdvaného zkresleni
pfi analyze vzorkd s ruznym rozloZenim koncentrace vV zavislosti
na hloubce (zejména tenkovrstvé struktury s ostrym a s difuznim
rozhranim, difuzni vrstvy). Diskutovana je moznost dodatedné
korekce tohoto zkresleni vypoétem. V prdaci jsou rozpracovany i
jiné metody kvantitativni interpretace hloubkovych profily,
napt. modelovani po éastech linedrnimi funkcemi. Je navrzena a
vyzkousena metoda pro pfesné urceni tloustky 2z hloubkového
profilu pri analyze homogennich tenkych vrstev s ostrym roz-
hranim.

Vysledky obsaZené v préaci byly publikovany v letech 1990
a 1991 v sérii &lanku v &asopisech Ceskoslovensky ¢asopis pro
fyziku, Czechoslovak Journal of Physics, Surface and Interface
Analysis a v tisku jsou dalsi tfi ¢lanky (Spectrochimica Acta
B, Surface and Interface Analysis, Mikrochimica Acta [Wien]),
ve kterych je mj. popsana aplikace vypracovaného formalismu na
analyzu kinetiky rustu oxidickych vrstev pri vysokoteplotni
oxidaci a na kvantitativni analyzu difuze v tenkych vrstvach
mikronovych tlousték.

Stanoveni prvku vzicnych zemin v hornindch metodou ICP-AES
Tomad P auker t, Cesky geologicky ustav, Praha

Stopové obsahy prvkid vzacnych zemin (TR} v hornindch jsou
dulezitymi indikatory pro petrogenetické studie. V praci je
studovana moznost stanoveni 14 prvkda TR a Y metodou ICP-AES.
Vvypracovana metodika zahrnuje dva ruzné postupy skupinové sepa-
race, nalezeni Kompromisnich podminek nastaveni pfistroje Plas-
ma II a odvozeni korekénich faktord pro kompenzaci interferenci
analytickych éar.

Prvni separaéni metodou je ionexovid separace na silné ky-
selém méniéi kationtd Dowex AG 50W-X8 (100-200 mesh) ze slabé
kyselého prostfedi [1]. Druhou separaci je roztokova extrakce
s trioktyl-fosfin-oxidem s naslednou reextrakci do ziedéné
HCl [2]. Separacim vzdy pfedchazi kyselinovy rozklad s nasled-
nym alkalickym dotavenim nerozpustného zbytku. Pouziti mikro-
vlinné pece je zkoudero jako alternativni moznost rozkladu [3].
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SOUTEZ O NEJLEPS| ODBORNOU PRACI Z OBORU SPEKTROSKOPIE
pro mladé spektroskopiky

Ve snaze prispét k zvyfeni odborné i
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PREHLED DIPLOMOVYCH PRAC! Z OBORU SPEKTROSKOPIE
OBHAJENYCH VE STUDIJNIM ROCE 1991-1992

PRIRODOVEDECKA FAKULTA UNIVERZITY KARLOVY
katedra analytické chemie

Tomas Matousek : ) L
Rusivé vlivy pfi atomizaci selenovodiku v kfemennych atomiza-
torech pro AAS. e

Vedouci dipl.prace : RNDr.Jifi Dédina, CSc

Pracovisté : ONBR CSAV

i Kozeluh :
gtiigveni thalia v tuhych emisich a imisich me?odou AAS s ETA
Vedouci dipl.prdce : Doc.RNDr.Ludmila Cermdkova, CSc
RNDr.Milan Fara, CSc
Pracovisté : EGU Praha a.s.

Eva Bazalkasova : ) )
Kontinudlni prekoncentrace kadmia a olova ve vodach s detekci
plamenovou AAS. y

Vedouci dipl.prace : RNDr.Petr Rychlovsky, CSc

Ivan Janéik : :

Laserova optoakusticka detekce plynu )

Vedouci dipl.prace : Doc.RNDr.Irena Némcovd, CSc
Ing.Z.Zelinger, CSc

Pracovidté : UFCHE J.H. CSAV

katedra fyzikalni chemie
Bohdana Nohova :

Vliv A-cyklodextrinu na spektroskopické vlastnosti barviv.
Vedouci dipl.prace : Doc.RNDr.V.Fidler, CSc
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MATEMATICKO FYZIKALNI FAKULTA UNIVERZITY KARLOVY
katedra chemick< fyziky

Katerina Cermikova :

Studium syntetickych polypeptidi a jejich komplexi s porfyrinem

metodou povrchem zesileného Ramanova rozptylu,

Vedouci dipl.prdce : RNDr.Blanka V1ékova, CSc (KFaMCh PfF UK)
RNDr.Petr Panco§ka, CSc (KCHF MFF UK)

Petr Gabriel

Aplikace modernich optotermidlnich metod ke studiu fotofyzikal-
nich a fotochemickych procesi,

Vedouci dipl.prédce : RNDr.M.Dienstbier, CSc

Martin Klima :
Transport v pfibliZeni LDA.
Vedouci dipl.prdce : RNDr.Lipavsky, CSc

FYZIKALNI USTAV UNIVERZITY KARLOVY

Klara Bryknarovi :

Méreni membrdnového potenciilu kvasinek pomoci fluorescence
derivatd rhodaminu.

Vedouci dipl.prdce : RNDr.Jaromir Plasek, CSc

Jaroslav Vacek :

Studium konformace organizovanych porfyrin-peptidovych systé-
mi vybranymi spektroskopickymi metodami.

Vedouci dipl.prdce : RNDr.Petr Panco3ka, CSc

Pracovisté : Katedra chemické fyziky MFF UK

VYSOKA SKOLA CHEMICKO-TECHNGLOGICKA V PRAZE

Fakulta technologie ochrany prostfedi
katedra technologie ropy a petrochemie

Iva Kanova :

Stanoveni arsenu, antimonu a selenu v odpadu po rafinaci
mineralnich oleju.

Vedouci dipl.prdce : Ing.Dana Kolihovd, CSc

Fakulta chemicko-inZenyrska
katedra analytické chemie

Zuzana Picova

Spektrofotometrické stanoveni dusiénanid ve vodich s vysokym
obsahem soli.

Vedouci dipl.préce : Doc.Ing.Jifi Karhan, CSc
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FAKULTA JADERNA A FYZIKALNE INZENYRSKA CVUT
katedra jaderné chemie

.Uhlit )
gtanoveni obsahu uranu v puidach metodou IDMS.

Vedouci dipl.prace : Ing.Dusan Vopalka

.Kucera ’ . o ]
éaﬁa aktivaéni analyza prvka vzacnych zemin.

Vedouci dipl.prace : Ing.Miroslav Vognar

sfﬁiitgzk3230§ého laseru ve fotofyzikalnej a radiacnej chémii.

Vedouci dipl.prace : RNDr.J.Krasa, Csc

katedra fyziky

i ta : . . B
gisiosgb:ialYZa nerostnych surovin pomoci spektrometrie 2z

1 reakci vyvolavanych neutrony.
E;dgzgi gipl.préce . Ing.Stanislav Pbspisil, CSc

Tomas Komprs

Méfeni aktivity
prostorach. i
Vedouci dipl.prace :

dcefinych  produktu radonu v  obytnych

r.Antonin Kominek {(VUSH Brno)
goc.Ing.Zdenék Janout, CSc (FJFI CVUT)
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PLAN ODBORNYCH AKCi NA ROK 1993

Nuclear Analytical Methods in the Life Sciences

mezinarodni konference ve spoluprdci s Vysokou $kolou zemé-
délskou, UNBR CSAV, UJF CSAV, UJV

{5 dnu, zari, Praha)

Sekce optické atomové spektroskopie

a) Seminaf "Praktickeé aplikace a nové moZnosti AAS"
(3 dny, jaro, misto bude uprfesnéno)

b) Kurs AAS zikladni nebo pokracovaci (dle zajmu)
(5 dnu, ¢erven)

c) Seminir ICP
(5 dnu, zar{)

Sekce molekulové spektroskopie

OS vibracéni spektroskopie

a) Kurs méfeni vibraénich spekter
(5 dnu, leden)

b) Kurs interpretace vibraé¢nich spekter
(5 dnd, tnor)

c) 2 odborné seminife s predniskami zahraniénich hostua
(v kooperaci se zahraniénimi firmami)

OS magnetické resonanéni spektroskopie

a) 42.pracovni schuze - 23.NMR seminar
(3 dny, duben, Valtice)

b) 43.pracovni schiuze - 19.EPR seminaf
(3 dny, kvéten, Pezinska Baba)

Sekce specidlnich spektroskopickych metod
OS5 rentgenové spektrometrie
a) seminir

(3 dny, termin a misto budou upiesnény)
b) SeminAdf ve spoluprici s firmou ARL

(1 den, BoZiéany)

OS hmotnostni spektrometrie

a) Pracovni schize (ve spoluprici s firmou FINNIGAN)
(1 den, tdnor, Praha)

b) 4.3kola hmotnostni spektrometrie
(5 dnu. zari, misto bude upfesnéno)

OS Mdssbauerovy spektroskopie
a) seminif "Studium defektu v pevnych litkich"
(2 dny, duben, Valtice)

OS5 elektronové a iontové spektroskopie

a) Seminidf "SekundAarni elektronovi emise”
(3 dny, z4&f1{, Chlum u Tfeboné)

b) 2 pracovni schize

Komise
Seminadf Komise pro spektroskopické m

: etody monitorovani 2p
(5 dnt, duben, misto bude upfesnéno)
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