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Kurzy vibraéni spektroskopie

Doc. Bohuslav Strauch

Odborna skupina vibra¢ni spektroskopie pofadala opét své dva tradicni tydenni kurzy v jiz
tradicnim ¢ase - koncem ledna a pocatkem unora. Kurzy se opét konaly v budové prazské
Vysoké Skoly chemicko-technologické v prostorach Ustavu analytické chemie a na spek-
tralnim pracovisti centralnich laboratofi.

»MéFeni infracervenych spekter*, 25, - 29.ledna 1999 (31 aéastniki)

Po obdrZeni kurzovnich materiali (zakladni typy spekter, tabulky pouzivanych metod,
chybna spektra, seznam literatury z vibracni spektroskopie) byli frekventanti rozdéleni do
péti pracovnich skupin a od Doc.Straucha se jim dostalo zakladnich informaci o koncepc1 a
organizaci kurzu, o literatufe ve vibraéni spektroskopii.

Na avodni pfednaSku Dr. Hilgarda o zdkladnich pojmech a popisu spekter navazala pied-
naska Dr. Péasztora (Nicodom) o principech FTIR-spektroskopie. DiileZitou &asti programu
tohoto kurzu je vzdy informace o pfipravé vzorki a pouZivané standardni techniky pii mé-
feni IC spekter (Ing.M. Novotnd). O principech reflexni spektroskopie pohovofil Ing. Ma-
chovig, ktery vénoval pozomost téz vyuziti internetové sité. Pocitatové zpracovani spekter
a pouziti spektralnich knihoven opét obstarala Ing. Novotna. Blizkou IC oblasti a jejim vy-
uzitim v kvantitativni chemické analyze se zabyval Ing.Tenkl (Nicodom). Dr. Sikola
(Bruker) ptednaSel o moZnostech spojeni FTIR spektrometri s dal3imi metodikami a o FT-
Ramanovych spektrometrech. Doc. Strauch upozornil na nepravé pasy ve spektrech a véno-
val se zdrojiim a pfi€¢inam chyb v m&fenych spektrech. Samostatna prednaska byla tentokrat
o IC mikroskopii (Dr. Domindk, Nicodom). Doc. Horak shmul pfinos a postaveni vibracni




spektroskopie ve védé a praxi. Ing. Novotna s Ing. Machovi¢em uzavieli cyklus pfednasek
konkrétnimi priklady praktického pouziti IC spektroskopie, diskusi a vzajemnou vyménou
zkuSenosti s frekventanty kurzu.

Odpoledni naplni byla prakticka cviceni v péti skupindch u pfistrojii. Na programu byla
metodika méeni IC spekter kapalin a plyni, kalibrace a méfeni tloustky kyvety, manipu-
lace s optickym materialem, piiprava tablet a emulzi v pevné fazi a problémy s tim spojené,
aplikace ATR a DRIFT v reflexni spektroskopii. Programové vybaveni a zpracovani spek-
ter, méfeni v blizké IC oblasti (NIR) a kvantitativni analyze tvofily samostatmé praktické
tulohy. Vedle seminafe uzivatell pfistroji Nicolet se zastupci firmy absolvovala mensi sku-
pina frekventanti demonstraci méfeni s infratervenym mikroskopem v systému Ge-
nesis/Mattson (Dr. Némec, PHirodovédecka fakulta UK, Praha).

Na praktickych cviéenich se podileli Dr. Janeckova, Ing. Kohoutova, Dr. Matéjka, Ing. Ma-
chovié, Myr. Kesner a Dr. Pasztor (Nicodom).

V tradiéni zavéreéné anketé frekventantil byl kurz hodnocen velmi pfiznivé, vedle nékterych
individualnich pfani nicméné vyplynul obecny poZadavek, aby vzdjemné pfedstaveni frek-
ventanti a informace, co kdo d&la, byly zafazeny na zahajeni kurzu pro lepsi prubézné
vzajemné prohloubeni kontakti a vyménu zkuSenosti, coz Ize realizovat.

Pracovni atmosféra kurzu, zdjem a iniciativa frekventanti byly uspokojivé.

,Interpretace vibra&nich spekter*, 1. - 5.imora 1999 (24 ucastniki)

Uvodem obdrzeli (iGastnici kurzu rozsahly interpretatni material (cca 100 stran). Prvni
prednaska byla vénovana teorii vibracnich spekter jednoduchych molekul, zikladnim vi-
braénim modim a jejich klasifikaci (Doc. Strauch). Dr. Hilgard se zabyval interpreta¢nimi
aplikacemi jako charakteristické frekvence, vlivy spfaZeni a vnitromolekuldrni efekty, teo-
retické téma doplnil Doc. Hordk projevy vnéjsich interakci. O identifikaci latek ze spekter a
z IC databazi prednasela Ing. Novotna. Vyklad byl doplnén informaci o internetu (Ing. Ma-
chovi¢). Kvantitativni analyzu a pouZiti chemometrie ve vibra¢ni spektroskopii prezentoval
Ing. Tenkl (Nicodom). O Ramanové spektroskopii referoval Doc. Strauch, Dr. Matéjka de-
monstroval vyukovy program Spec Tool 2.1. Vibraéni spektra ve struéném piehledu pak
uvedl Doc. Strauch. V zavéreéné prednaice Doc. VI¢kova hovotila o souvislostech ve vi-
braénich spektrech z dnesniho pohledu poznatka.

Naroénou, znaéné namahavou, nicméné vyznamnou soudasti programu byla v prib&hu
kurzu s pfednaskami se prolinajici interpretaéni cvi€eni v analyze spekter a pfifazovani
spektralnich pasi, vedena Doc. Strauchem a Dr. Hilgardem. Ve spolupraci Ing. Novotnou
byl opét piedveden nazorny vyukovy interpretacni program 15 spekter. Zavérecnou soutéz
v interpretaci infradervenych spekter pfipravila Ing. Novotnd, jez také vysledky vyhodno-

2

tila. V soutéZi bylo zadano celkem 12 spekter. Nejuspésné;si fesitelé byli odménéni celkem
Sesti cenami, z nichZ tfi vénovala Spektroskopické spoleénost a tfi firma Nicodom.

V anketé frekventanti byly vzneseny nékteré podnéty pro pfisti kurzy, jako napfi. poéatecni
vzajemné seznameni ucastniki kurzu (podobné jako v kurzu piedchozim), pozadavek vice
praktik, vice informaci o spektrech anorganickych latek, zafazeni kvantity v MIR aj.
K nékterym bude jist¢ pfihlédnuto, aviak rozsifovat program o dalsi cviéeni je neunosné
v jiz tak naro¢ném kurzu a dle nazoru lektori nelze tak uginit na tkor teoretickych piedna-
Sek. Lze vSak provést nékteré zmény ve sledu programu (zafazeni vyukovych programa
diive - neni to vak jednoznaéné).

Absolventi kurzi na zakladé své aktivni tcasti obdrZeli osvédéeni o absolvovani kurzu
s tradi¢nim hologramem Jana Marca Marci.

3. lgler MS-TAGE

Viadimir Havlicek

Ve dnech 4. - 5. 2. 1999 probéhlo v nadhemém prostedi rakouskych Alp jiz 3. Igler MS-
TAGE. Tuto hmotnostné spektrometrickou konferenci pofada ve dvouletych intervalech
Katedra organické chemie z University of Innsbruck, v mezidobi jsou pak realizovany
NMR konference. Na obé akce si pofadatelé zvou vidy kolem deseti hlavnich piednaseji-
cich, kteri patii k svétovym hvézdam oboru, ostatni G¢astnici mohou prezentovat pouze
postery.

LetoSni MS-TAGE bylo v€novano nejnovéjs$im aplikacim hmotnostni spektrometrie
v biochemii a molekularni biologii. Mezi pfedna$ejicimu dominovali zejména Prof. Donald
Hunt z University of Virginia (Cell Antigens and Proteomics), Prof. Renato Zenobi z ETH
Zurich (Noncovalent Complexes), Prof. John Yates III z University of Washington (MS
Methods to Define Protein Functions), Prof. Alain van Dorsselaer z CNRS Strasbourg
(Supramolecular Biological Assemblies). Analyze genetickych mutaci kombinovanymi
technikami pak byla vénovana sdéleni Prof. Michaela Linscheida (Humbold University Ber-
lin) a Prof. Paula Vourose (Northeastern University, Boston).

Z Ceské republiky pfijelo celkem deset ucastnikii, ktefi prezentovali tyfi postery.



PERKIN ELMER. ...

Nad Ostrovem 1119/7
147 00 Praha 4
tel. 02-61222164-7, fax 02-61222168

Firma Perkin Elmer zajiSt'uje prodej a servis pFistrojii v téchto oblastech:

+ spektroskopie (AAS, ICP-OES, ICP-MS, <+ termicka analyza (DSC, DTA, TGA,
UV/VIS, FTIR, Fluorescence) DMA, DPA)

+* plynova chromatografie (GC, GC-MS) +» polarimetrie

+# kapalinova chromatografie (LC, LC/MS, < laboratomi informaéni systémy (LIMS)
LC/MS/MS) » elementami analyza

Firma Perkin Elmer predstavuje novinku ve svém vyrobnim programu
FTIR spektrometr nové generace

Spectrum ONE

Mezi hlavni prednosti tohoto pristroje patri:

e _IR Assistant” - software, diky kterému je obsluha snadna i pro uplného zac¢ateénika
» IR Expert™ - software, ktery Vam pomuzZe optimalizovat Vase metody
« automaticky rozpozna a optimalizuje méfici nastavce (ATR, difuzni reflektance)

¢ funkce ,,Look-Ahead” - neni potfeba provadét korekéni méfeni pozadi pied vlastnim mé-
fenim vzorku

e zabudovany dotykovy display pro jednoduché ovladani

e _Absolute Virtual Instrument™ (AVI) - patentovana technologie pro standardizaci dat -
kazdy pfistroj dava stejné vysledky, moZnost prenosu kalibraci

o kazdy pfistroj ma svoji TCP/IP adresu - moznost fizeni z libovolného pogitace v lokalni
siti

Nazvoslovné dokumentv komise V/4 ITUPAC

Ivan Rubeska

Mez konferenénimi tiskovinami, které budou pfedany uéasmikium 1. Spektroskopicke
konferf?ncg v éerviu letosniho roku (piihlaska byla vioZena do minulého &isla Builetinu)
budou i nasledujici ceské preklady nazvoslovi TIUPAC v oboru spektroskopie: 1

Part v Zdroje zafeni

Part VII Molekuiova absorpéni spektroskopie UV/VIS

Part VIII Nomenklaturni systém pro rtg spektroskopii

Part [X Pfistroje pro spektraini disperz a izolaci optického zareni
Part X Pfiprava materialii pro analytickou atomovou spektroskopii
Part X1 Detektory zafeni

Part XII Vyrazy spojené s elektrotermickou atomizaci

Part XIII Vyrazy spojene s chemickou generaci par

C'z%sti VIII_,' X’, XII' a XIII jsou jiz dokonceny, na zbyvajicich dokumentech pfislusni redak-
tof1 pracuji a je opravnény predpoklad, 7e do terminu konference své dilo uspésné dokon¢i
Rozdanim na konferenci bude ceské nazvoslovi predlozeno spektroskopické verejnosu
s vyzvou k pripominkam.

Cely soubor dokoncenych nazvoslovnych dokumenni bude mozno po konferenci zakoupit
v sekretanatu Spoleénost.

Nadchazeijici konference

Deauville CONFERENCE 99 - 7th S.A.S (Symposium on Analytical Sciences)
Praha, 11. - 13. 10. 1999
Info: Deauville CONFERENCE 99 - 7th S.AS, 7, rue d'argout, 75002 Paris, France;

e-mail: admin(@dc-ja.org;

V. Kanicky, V. Otruba, L. Trkova, PfF MU, Bro, Kotlafska 2,611 37 Bmo;

e-mail: viktork@chemi.muni.cz; otruba@chemi. muni.cz

Toxicita a biodegradabilita litek a odpadii vyznamnych ve vodnim prostiedi
(9. konference organizovana Aquachemie Ostrava a VU rybafskym a hydrobiologickym
Vodiiany) ) ) )
Horsky hotel Biocel Solan, Velké Karlovice - Karolinka, 13. -17. 09. 1999
Info: Mgr. E. Maszjarova, Aquachemie, Varenska 49, 702 00 Ostrava |_

Tel.: 069-66 58312-313, fax: 069-66 12 702 e-mail: aquachemie(@arsystem.cz
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Nicolet

INSTRUMENTS OF DISCOVERY

SPECIALISTE V OBORU FTIR
infraéervené spektrometry s Fourierovou transformaci pro
naroéné aplikace i rutinni pouziti
prisiusenstvi k IR a FTIR spektrometrim
specializované databaze IC spekter

rychla kvantitativni analyza ropného znecisténi véetné jeho
identifikace

modemové napojeni na rozsahlou databanku spekter
analyzator olejt

analyzatory plynl - multikomponentova analyza az 20 slozek bez
separace

infracervené mikroskopy
spojeni FTIR se separacnimi metodami a TGA

zakazkovy vyvoj analytickych metod véetné programovani

bezplatné predvedeni piistrojl zajemcim s moznosti méfeni
vlastnich vzorku

NICODOM, REP. NICOLET INSTRUMENT, HLAVNI 2727, 141 00 PRAHA 4

Tel.: 02 -76 68 59, - 76 49 97, Fax: - 76 63 59
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Analyricél Equipments

GBC . + AA spektrometry
+ UV-VIS spektrometry
+ ICP OES spektrometry

+ ICP-TOF-MS spektrometry
+» HPLC sestavy

Spectron - Optel + XRF vinové-disperzni rentgenfluorescencni
spektrometry

+ difrakéni krystaly pro X-Ray spektrometrii
Berghof + vysokotlaké rozklady vzorkul

+ teflonové nadobi a podvarova destilace

+ laboratorni tlakové autoklavy
Carbolite + laboratorni inkubatory a susarny

+ laboratorni muflové pece
+ trubkové pece (véetné rotaénich a vakuovych)

Z-tek CPI + spotfebni material pro viechny typy AAS, ICP, AOX
Photron + spektralni zdroje - HCL, Suprelampy, D2E pro AAS
Wilks Enterprise + jednoticelové spektrometry pro stanoveni NEL

+ rychlé stanoveni obsahu sazi v olejich
Spectrolab + laboratorni, mobilni, procesni FTIR, FTNIR

Vlastni produkce

RMI + TMA - termomechanické analyzatory
+ DMTA - dynamické termomechanické analyzatory

¢+ DTA - diferenéni termicka analyza

+ zafizeni pro termické testovani uhli dle ISO a ASTM
¢ laboratorni indukéni taviéky

+ zafizeni pro indukéni ohiev

+ zafizeni pro testovani skla dle ISO a ASTM

Pernstynska 116, 533 41 Lazné Bohdanec, tel. 040-92885, fax. 040-6921404,



NOVE

Novy AA spektrometr GBC Avanta Ultra Z

i

T
Analytical Equipments

Firma GBC piichazi s novym AA spekirometrem se Zeemanovskou korekci.
Tento s.pektromet:: v_sobé zahmuje zkuSenosti ze vsech doposud vyrébénych
systémi: a zaroveri piina$f fadu novych feseni. Jeho zékladni chrakteristiky jsou:

¢ Longitudaini Zeemanuv efekt

. yysoké modulagéni frekvence (pinych 200 méfeni za sekundu, prodleva mezi
impulzy pouze 1 ms) odstrafiuje problémy s pfekorigovanim.

® Obdélnikovy pribéh magnetického pole

° Proménné sila magnetického pole umoziuje optimalizaci pro jednotlivé prvky
a tim maximalni hodnoty MSR a zvétSenou linearitu kalibraci.

e Opticky sy§tém {Ebertovo uspofadani) s dlouhou fokalni vzdalenosti
montovany v trojrozmérném odlitku ze slitiny Al/Mg zajistuje velkou
energetickou prostupnost a termickou stabilitu.

¢ Kontinuainé stavitelna $ifka spektralniho intervalu od 0.2 do 2 nm
¢ Magnety a elektrotermicky atomizator jsou piimo integrovany do optické osy

 Osmilapovy karusel s automatickou justaci lampy a zabudovanym zdrojem pro
Ctyfi Superlampy

e Pfiéné uchyceny elektrotermicky atomizator s vysokou rychlosti ohfevu

° sFTV - integrovana kamera zobrazuje po celou dobu analyzy stav v
yveté.

) Aytosampler pro 150 vzorku a 10 velkoobjemovych pozic pro
pfedmichané standardy a modifikatory. Plna programovatelnost (moznost
pfisouzeni vlastnosti Standard, Modifikator, Blank, Sample Blank, Spike,
Sample kterékoliv pozici autosampleru). Proménna rychlost davkovani zajistuje
reprodukovatelné nadavkovani pfi vyuziti “Hot Injection” a pfi davkovani
problematickych vzork( a organickych roztoki. Pozice raménka je fizena

krokovymi motory, coZ zaruéuje reprodukovatelné a snadné nastaveni primo ze
software. Pt davkovaci kapilara.

. Softwa're pro Windows 98 a Windows NT zajistuje veimi snadnou obsluhu,
zarovei ma jiZ integrovan modul pro zapojeni do LIMS a siti.

Pernstynska 116, 533 41 Lazné Bohdane¢, tel. 040-92885, fax. 040-6921404,
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RESEARCH MEASURENMENT INSTRUMENTS

WILKS ENTERPRISE

Jednouéelové IR spektrometry kompaktni konstrukce znamého
vyrobce z USA jsou uréeny pro méfeni NEL v ruznych typech
vzorki. Spektrometry se dodavaji jak v provedeni pro méfeni s
kyvetami, tak s technikou ATR. Spektrometry je mozné kalibrovat
pfimo v ppm nebo mg/l a vyznaduji se velmi jednoduchou
obsluhou. V pfipadé vyssich narok(t na QC/QA je spektrometr
mozné ovladat z prostfedi Windows 95/98 nebo Windows 3.1x.
Jednou z variant je také.jednoudelovy spektrometr pro stanoveni
obsahu sazi v olejich. Spektrometr svym koncentraénim rozsahem
pokryva jak oblast klasicky méfenou FTIR tak i TGA. Analyza je
velmi rychia a bez velkych narokil na obsluhu.

SPECTROLARB Research Laboratories LTD

Robustni laboratorni, pfenosné a procesni FTIR a FTNIR
spektrometry s vynikajicim pomérem cenalvykon. Za cenu levného
FTIR/FTNIR spektrometru ziskate pristroj védecké kategorie s
vysokou rychlosti a pfesnosti. Patentované optické uspofadani
zajistuje vysokou rychlost a pfesnost zarovefi s vysokou
robustnosti a spolehlivosti. Spektrometry je tak mozné pouZivat od
védeckych pracovist, pfes studentské laboratofe az po procesni,
mobilni nebo kontinualni aplikace-

Komplexni feSeni probiematiky NIR analyzy

« instalaéni kvalifikace, operacni kvalifikace, ovéfeni funkénosti
pristroje (odpovida filosofii a smémicim FDA)

« vyvoj aplikace na miru, validace metody

« tvorba dokumentace (SOP, validacéni plan a validaéni report)

« vyvoj algoritmu/software

Pernstynska 116, 533 41 Lazné Bohdaneg, tel. 040-92885, fax. 040-6921404,
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