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12. spektroskopicka konference F

pofddana Spektroskopickou spoleénosti JMM ve spolupraci s Ustavem analytické chemie
VSCHT se bude konat v Praze ve dnech 10. - 12. 6. 2003 na Vysoké skole chemicko
technologické v Praze 6. Odborny program konference ,Nové trendy ve spektroskopii®
zahrne vSechny oblasti spektroskopie atomové, molekulové i specidlnich spektroskopic-
kych metod. Prispévky budou prezentovany jednak ve formé piednaek (30 minut véetné
diskuse), jednak ve formé postert.

Konferenéni poplatky: ¢&lenové Spolecnosti 1500,- K&
ostatni 2 000,- K&
studenti 750,- K&

Kalendér konference: zavazna prihlaska do 15.3.2003
platba konf. poplatku do 30.4.2003
abstrakt prispévku do 30.4.2003
2.cirkulaf s programem kvéten 2003.

Abstrakta pfipravi autofi ve formé ,,camera ready” na 1 strané A4 s okraji 2,5 cm na viech
stranach, velikost pisma: 12. Abstrakta viech piispévkid budou publikovéna ve sborniku
konference (v cené konferencniho poplatku). Konference prob&hne v &eském &i sloven-
ském jazyce, autofi vSak mohou svoje postery prezentovat téZ v jazyce anglickém.
Zavazna piihlagka je uvedena na str. 16 tohoto ¢&isla Bulletinu. PfihlaSenym uéastnikim
bude zaslana faktura na uhradu uastnického poplatku.




Zakladni kurz AAS

zahmujici i otdzky vyvoje analytickych metod a dodrfovani zasad spravné laboratorni
praxe se bude konat ve dnech 7. - 10. dubna 2003 v konferenénim centru VSCHT
v Praze 4, K Vernerdku 950. Doprava linkou metra C (zastavka Chodov), pfestup na
autobus 122 a 177 (zastavka Votha). Ubytovani bude zajiténo v koleji.

Ukastnicky poplatek:  pro &leny Spolegnosti: 3 000,- K¢
pro ostatni: 3 900,- K&

V ucastnickém poplatku jsou zahrnuta nova skripta a &eské nazvoslovi v atomové
spektrometrii podle normativ [IUPAC.

Ugastnici obdr#i osvédéeni o absolvovani kurzu. Podet igastnikd je omezen.

Zavaznou pfihlagku, kterd je uvedena na strané 18 tohoto Bulletinu, je tfeba zaslat do
17. ledna 2003 na adresu sekretariatu :

Spektroskopicka spole¢nost Jana Marka Marci

Théakurova 7

166 29 Praha 6

tel/fax: 233 332343

e-mail: immss@spekiroskopie.cz

PiihlaSenym ucastnik@im bude zasldn program kurzu a faktura na zaplaceni nidastnického
poplatku.

Schiize hlavniho vyboru Spoleénosti

Dne 3. 12. 2002 se na Vysoké Skole chemicko technologické konala 74. schiize hlavniho
vyboru SpoleCnosti, jejiz pribéh fidil predseda Spoletnosti prof. Karel Volka. Na
programu byly zprivy o &innosti pfedsednictva, o odborné &innosti a o hospodafeni
Spoleénosti. Na rok 2003 jsou piipravovany nasledujici akce:

— kurz méfeni vibraénich spekter (20. — 24. 1.)

— kurz interpretace vibraénich spekter (27. — 31. 1.)

— kurz kvantitativni molekulové spektroskopie (3. — 5. 2.)

— seminaf OS Mdssbauerovy spekiroskopie (biezen)

— kurz AAS (7.-10.4))

— seminaf OS instrumentélnich radioanalytickych metod (IL &tvrtleti)

— 12. spektroskopicka konference (10. — 12. 6.)

— kurz HPLC/MS (22.-24.9.)

— 18. NMR Valtice (8. — 10. 4.).

Soucéasti schiize bylo i vyhlaSeni vysledkl soutéZe mladych spektroskopikl, jemuz
pfedchézely kratké prezentace praci. V kategorii A byly udéleny dvé druhé ceny (Mgr.
Studynkova a Mgr. Voln4), v kategorii B byly udéleny dv& prvé ceny (Mgr. Rizicka a
Mgr. Zidek), jedna druha cena (Mgr. Semerad) a dvé tfeti ceny Mgr. Machat a Mgr.
Novotny). Abstrakta ocenénych praci uvadime dale. Hlavni vybor navrhl piedsednictvu
vypracovat novy statut soutéZe s rozsifenim o cestovni granty.

Novi nositelé medaile Jana Marka Marci
pripravil Stépén Urban
Philip R. Bunker (NRC, Ottawa, Kanada, http://www.sao.nrc.ca/~bunker/)

Hvézda Philipa Bunkera v zaala vychazet na konci 60. let, kdy se podilel zdsadnich
studiich o teoretickych modelech vhodnych pro molekuly s velkymi amplitudami
jaderného pohybu, kdy obvykla pfibliZeni selhdvaji. Tyto studie a ziejmé i jeho tehdejsi
spoluprace J. T. Hougenem prohloubily jeho zijem o pouZivani permutaéng inverznich
grup pfi vyhodnocovani symetrie molekul a jeho pionyrské prace v této oblasti pispély
k rozsifeni tohoto moderniho piistupu ve védecké komunité. Z tohoto pohledu méla
obrovsky vyznam jeho kniha ,,Molekulova symetrie a spektroskopie* (1978), ktera byla po
dvaceti letech vyrazné roziifena (ve spoluprdci s P. Jensenem) a vydana znovu (1998).
Jeho jméno spoleéné P. Jensenem je také na knize Vypodetni molekulova spektroskopie,
ktera pod jejich edici vySla u Wileyho v roce 2000. Z jeho dalsich studii je tieba zékladni
prace o kvasilinedrnich molekulach, jeho prace o radikalu methylenu, o Rennerové efektu
a diskuse o platosti Bomovy a Oppenheimerovy aproximace u diatomickych a
triatomickych molekul.

Jean-Marie Flaud (Univerzita Pariz IV a CNRS, Orsay, Francie)

Profesor Flaud patfi k nejvyznamnéj§im predstavitelim molekulové spektroskopie
vysokeého rozliSeni, ktera je smérovéna na vyzkum atmosféry a chemickych procest v ni
probihajicich a samoziejmé také na déje, které jsou podezielé ze zeslabovéni ozénové
vIstvy. V této oblasti se podilel na organizaci fady mezinarodnich projektt globalniho
vyznamu, z nichZ lze jmenovat napiiklad MIPAS, ISORAC a SCIAMACHY, kdy v Siroké
mezinarodni spolupraci byla méfena a analyzovana vysoce rozlifené infradervena spektra
napii¢ celou atmosférou zemé pomoci fady specidlnich FT spektrometri pracujicich
nejcastéji v gondoldch stratosférickych balonii. Z dalsich aktivit profesora Flauda, kromé
Clenstvi viadé ediénich rad, komisi a vybort, je tfeba ptipomenout jeho zasadni
komplexni studie vysoce rozlifenych spekter vody, peroxidu vodiku a ozénu. Profesor
Flaud je prezidentem Spojené evropské laboratofe molekulové spektroskopie pod
hlavi¢kou EU. Je autorem vice nez 300 publikaci. -
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Ahmed H. Zewail (CALTECH, Pasadena,USA, hitp://www.its.caltech.edu/~femto/)

Popisovat osobnost nedavného nositele Nobelovy ceny (1999), ktery je podle Citation

Index dnes zfejmé& viibec nejcitovangjsi chemik soudasnosti, je asi nadbyteéné, zejména

kdyZ 1ze podrobné udaje nalézt na Nobelovskych www strankéch:
http://www.nobel.se/chemistry/laureates/1999/

Pro 1iplnost 1ze snad pfipomenout, Ze profesor Zewail je prvnim nositelem Nobelovy ceny
Egyptského piivodu, je mimofadnym profesorem Linuse Paulinga na Caltechu a zapsal se
jako prikopnik &asové rozlifené spekiroskopie, se kterou je dnes schopen studova
kinetiku chemickych reakeci v Easovych intervalech desitek atosekund (1). V sou¢asné dobeé
se zabyva i kinetikou bioprocesti s diirazem na fyzikalni zéklady elementérnich procesi
vredlnych Zivych systémech. Je autorem i vynikajici populdmé védecké a biografické
knihy Cesta ¢asem (Voyage Through Time).

Radioanalytické metody — IAA 02

Miloslav Vobecky

Letodni celodenni seminaf JAA potédala odborné skupina instrumentalnich radioanalytic-
kych metod Spole¢nosti spole&né s odbornou skupinou jaderné chemie Ceské spoleénosti
chemické 5. zaff 2002 v aredlu pracovis?® AVCR v Praze 4 — Kréi. Cilem semindte bylo
myj. pfispét ke vzdjemné informovanosti o zaméfeni sougasnych laboratofi, které rozvijeji a
uzivaji radioanalytické metody, dale pak k vymén& zkuSenosti a event. navazovani pra-
covnich kontaktli. Instrumentélni a radiochemické metody zaujimaji, za soucasného stupné
stavu poznéni a rozvoje techniky v oblasti stanoveni stopovych a ultrastopovych koncen-
traci prvkil a stanoveni nizkych aktivit radionuklidii ptirodniho a antropogenniho ptvodu,
vyznamné a v fadé pfipadii nezastupitelné postaveni. Mezi 36 ticastniky bylo $est kolegii
ze tii slovenskych pracovist, pfi¢emz nechybgl aktivni u&asinik fady konferenci IAA Ing.
Vlado KapiSovsky, CSc. z Vyzkumného tistavu jadernych elektriren v Trnavé.

V rimei semindfe byly pfedneseny nésledujici pfispévky, jejichZ abstrakta jsou uvedena na
internetovych strankach Spoleénosti.

Rychlé metody odhadu a stanoveni obsahu 2*' Am v exkretech
Beckova V., Maldtova 1., Pospisilova H.
Stamni tstav radiaéni ochrany, Srobarova 48, Praha 10

Metoda stanoveni syntetického lihu v nékterych alkoholickych napojich
Majerova P., Fiser B., Leseticky L.

Katedra organické a jaderné chemie, Prirodovédecka fakulta , Univerzita Karlova,
Praha 2 — Albertov



Spektrometricka méfeni aktivit gama Zalich v terénu
Cespirova I.
Statni istav radiaéni ochrany, Srobarova 48, Praha 10

Esencidlni stopové prvky F, Zn, Se, a I v jedlych houbéch
Randa Z., Kucera J. -
Ustav jaderné fyziky AVCR, Rez

Stanoveni jodu v asijské stravé metodami ENAA a RNAA

Kucera J.', Ivengar G.V.2, Parr RM?, Randa Z.

1 Ustav jaderné fyziky AVCR, Rez,

2 Mezinarodni agentura pro atomovou energii (MAAE), Videti, Rakousko

K moznostem pouziti spektrometrie zafeni gama pfi stanoveni ptirodnich radionuklidii pro
potreby radiacni ochrany

Vicek J.

Statni ustav radia¢ni ochrany, Praha

Trendy v separaénych metddach stanovenia radionuklidov vo vzorkach Zivotného prostre-
dia a radioaktivnych odpadoch

Matel L., Rosskopfova O., Rajec P.

Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta, Katedra jadrovej chémie,
Mlynsk4 dolina, pav. CH-1, Bratislava

Rozvoj metod stanoveni uhliku "“C

Svetlik L', Michalek V., Tomaskova L.'

I Ustav jaderné fyziky AVCR, odd&leni dozimetrie z4feni, Na Truhlatce 39, Praha 8
2 Statni tstav radiaéni ochrany, Srobarova 48, Praha 10

Prezentace vyrobki fy RADOS Technology
Simecek P.
RADOS Technology, Hlinecka 683, 1 Tyn nad Vitavou

Stanoveni fluoru metodan::i INAA, RPAA a PIGE
Havrdnek V., Kucera J., Igandva Z.
Ustav jaderné fyziky AVCR, ReZ u Prahy

Aplikace kratkodobe INAA na reaktoru nulového vykonu VR-1 VRABEC

Kolros A., Vobecky M.?

1 Fakulta jademna a fyzikalné inZenyrska CVUT, Katedra jadernych reaktord, Praha
2 Ustav analytické chemie AVCR, Praha

Extrakce stroncia roztokem dikarbollylkobaltitanu v nitrobenzenu za pfitomnosti Slove
folu — matematické modelovani a analytické vyuziti

Varura P., Jedindkovd-K¥izova V.

Ustav analytické chemie, VSCHT Praha

6. Skola hmotnostni spektrometrie

Dr. Viadimir Havlicek

Ve dnech 14.-18. 10. 2002 uspofadala Spekiroskopicka spoleénost Jana Marka Marc
v soucinnosti s Mikrobiologickym ustavem AV CR v Praze jiz Sesté edukaéni setkar
hmotnostnich spektrometristii, které se tentokrite konalo na Cervenohorském sedl
v nadherné &asti Jesenikd.

6. Skoly se zigastnilo témé&F 150 frekventant?, ktefi vyslechli vice neZ 20 hodin prednase
ze zakladll hmotnostni spektrometrie. Nejvétsi podil prednasek leZel na bedrech t&cht
lektorti:

Dr. Miroslav Ryska (Quinta Analytika Praha): Z historie MS, Chemick4 ionizace, Zaporn
nabité ionty, Sektorové spektrometry, Tandemové techniky, Kvantitativni MS

Dr. Jan Preisler (Masarykova univerzita Brmo): Desorpce laserem za piitomnosti matrice
TOF, PSD, Spojeni separaci s MALDI a technika TOF-TOF

Prof. Zdenék Herman (Ustav fyzikalni chemie AV CR): Elektronova ionizace, Chemick
reakce ionth

Dr. Viadimir Havlicek (Mikrobiologicky vistav AV CR): Ionizace rychlymi atomy, De
sorpce polem, Kvadrupdly a iontova past

Dr. Miroslav Polisek (Ustav fyzikélni chemie AV CR): Fragmentaéni mechanismy, Ne
utralizace a reionizace

Dr. Zbynék Zdrdhal (Masarykova univerzita Brno): Interpretace EI spekter (pred
nasky/cviéeni)

Doc. Karel Lemr (Univerzita Palackého v Olomouci): Elektrosprej, interpretace-cviéeni
Dr. Michal Holéapek (VSCHT v Pardubicich): Separacni techniky, interpretace-cviéeni.

ProtoZe program Skoly byl opravdu naro¢ny (kazdy vecer probihala prezentace jedné z
sponzorujicich hmotnostné-spektrometrickych firem, a to dlouho do noci), zatadili organi
zatofi na tieti (tzv. kriticky) den exkurzi do prederpévaci elektrarny Dlouhé stréné. Zaji
mavy vylet pokracoval orientaénim z4vodem v mize a byl zakonéen vystupem na Pradéd :

ptechodem hfebenu zpét do Cervenohorského sedla. Prestoze posledni zavodnici dorazil
zpét do hotelu az za tmy, cel4 sportovni akce byla hodnocena velmi kladné a svym regene
rujicim G¢inkem méla mj. za nasledek, Ze i ve druhé poloving Skoly tast frekventantii n;
pfednaskach neklesala pod 80-90%.



V zévéru konference probéhla anketa, ve které tidastnici Skoly jednak hédali, ktefi ple-
narni prednasejici jsou na star§ich fotografiich vystavenych na konferenéni nasténce, ale
predevsim odpovidali na fadu vSete¢nych otizek pofadateld. Byla zvolena nejlepsi pred-
naSka (Kvadrup6ly a iontovd past), budouci vedouci odborné skupiny hmotnostni spek-
trometrie (Dr. Michal Holcapek) a posbirany ndméty pro pifsti akci skupiny, ktera pro-
béhne v zafi 2003 na VSCHT v Pardubicich (2. LC/MS kurs). Z nékterych dotazi ankety a
odpovédi vyjimame:

— Co vas na Skole nejvice potésilo?: ,noéni orientak", ,7e jsem néco malo
pochopila®, ,,potkdvani®, ,tanecni veéirek®, ,velk4 tcast na prednaskach®, ,skvéli
prednasejici“, ,,lusténi spekter, ,,poznani.

— Co vas na Skole nejvice rozladilo?: »hejsem rozladéna“, ,nedostatek spanku®,
»polasi®, ,.vlastni znalosti“, ,,asi pfiberu®, ,,%e uZ Skola kon&i*.

Vsechny odevzdané anketni listky byly na zavér slosovany a pét Giastnik pak obdrZelo
zajimavé ceny. Cenu ziskali rovn&Z ti, ktefi odevzdali ke kontrole jakkoli vyplnény domaci
ukol z interpretace EI hmotnostnich spekter.

6. Skola hmotnostni spektrometrie se vyznadovala nevidanou semknutosti tidastnikd.
K vynikajici naladé panujici na Skole vyrazné ptispély sponzorujici firmy, diky kterym
mohla byt fada sluZeb tfihvézditkového hotelu Cervenohorské sedlo poskytovana tiéastni-
kiim zcela zdarma.

CST XXXIII — Collogquium Spectroscopicum Internationale
7.-12. 9. 2003, Granada / Spanéisko

Organizacni vybor CSI zve k uéasti na tradiénim celo-
svétovém setkani odbornikdl ze vSech oblasti spektro-
skopie ve §panélské Granad&. Hlavnimi diskutovanymi
tématy kolokvia by mély byt Field Instrumentation &
Sampling Technigues, Imaging Techniques, Nanotech-
nology in Analytical Chemsitry, New Trends in Mass
Spectrometry, Laser Technologies. Vyznami svétovi
s i preremsr e o e . O0ADOMICT v daném oboru spektroskopie pfislibili pfed-
LELLICU UM YPECTRISIIPCLN INTERMATIORALE A
PR nést své plendrni prispévky. Kolokvium bude doprova-
7412 BepremzeR 2002 zeno t€Z vystavou modemni spektroskopické instrumen-
tace renomovanych svétovych vyrobci. Na CSI budou navazovat pre- a post-symposia
vénovana uzsim tématim v jednotlivych oblastech analytické spektroskopie, napt. Sample
Introduction in Atomic Spectrometry: New Strategies, pofadaném v Zaragoze 3.-6. 9. 2003
(kontakt: http://www.unizar.es/geas/ Presymp2003.htm).

Cirkuldf s piihlafovacim formulafem, podrobny program kolokvia, informace o navazuj
cich symposiich a dalf praktické informace je mozné ziskat na internetové adrese:
http://www.csixxxiii.org/.

Adresa organizatora konference:
Prof. Alfredo Sanz-Medel nebo Dr. José M. Costa
Department of Physical and Analytical Chemistry, 33006 Oviedo. Spain.
Tel.: (34) 985 103 474, Fax: (34) 985 103 125, E-mail: asm@sauron.quimica.uniovi.es

CSI XXXIII Pre-symposium

Sample Introduction in Atomic Spectrometry: New Strategies
3.-6. 9. 2003, Zaragoza / Spanélsko

Pre-symposium CSI je poiadéno na Univerzité v Zaragoze a jeho hlavnimi tématy jsou
Sample introduction — fundamentals; New knowledge in nebulization and aerosol trans
port; Chemical and electrochemical derivatization in AAS, OES, ICP MS; Electrothermc,
vaporization in AAS; Electrothermal vaporization in analytical plasma spectrometry
ICP OES, MIP, FAPES, FAPIMS; Electrothermal vaporization and ICP MS; Electrother
mal vaporization and AFS: Electrothermal vaporization and laser AFS .

Vyzvané plenarni Pfednééky pfednesou: J. Caruso, University of Cincinnati, R. Sturgeon
NRC, Otta_lwa, P.Tittarelli, Milan, Italy, O. F. X. Donard, CNRS, Pau, France, L. Moens
Ghent University, Greet deLoos, Delft University.

Cirkuléf s piihlaSovacim formulatem, pfedbény program symposia a dal3i praktické in

formacs: (ubytovéni, doprava, poZadavky na piipravu textd, projekeni technika, doprave

k i¢asti na hlavni setkani CSI aj.) je moZné ziskat na internetové adrese:
http://www.unizar.es/geas/Presymp2003.htm.

Diilezité terminy:

— rozesldni 2.cirkulafe elektronickou cestou  leden 2003

— zaslani pfihladek: 31.5.2003

— zaslani abstraktd prispévki: 31.5.2003

Konferenéni poplatky &ini 400 Euro pro béZného tidastnika, 70 Buro pro studenty.

Adresa organizatora pre-symposia:
Prof. Juan R. Castillo
Analytical Spectroscopy and Sensors Group (GEAS)
Analytical Chemistry Department, University of Zaragoza
Plaza de S.Francisco, 50009 Zaragoza, Spain
Tel.: +34-976-761289 / 761290, Fax: +34-976-761292,
e-mail: jeastilo@posta.unizar.es.



ABSTRAKTA PRACI OCENENYCH )
V SOUTEZI MLADYCH SPEKTROSKOPIKU 2002

Studium intramolekularni interakce Sn-N v organociniéitych
C.N-chelatech pomoci NMR spektroskopie

Ales§ RiiZicka

Pfedmétem souboru praci je podrobné studium struktury tfi fad potencidlnich organocini-
titych C,N-chelatovych komplexii obecného vzorce R'R*R*L™Sn, kde L™ je 2-(dimethyl-
aminomethyl)fenyl 2-(CH3),;NCH,C¢H, (L"), 8-(dimethylamino)naftyl 8-(CH;);NC;oHj
(L?) nebo 2,6-bis(dimethylaminomethyl)fenyl 2,6-[(CH;),NCH,],CsH; (L) aR', R® a
R jsou fenyl, 1-butyl, chlor, brom nebo ligand L.

>/:NM62 E}\]]V[e2
NMe,
Lo L® L®

Hlavnim zémérem bylo potvrdit &i vyvratit zékladni my$lenku, zda a do jaké miry 1ze vy-

uzit parametrii NMR aktivnich nuklidi cinu a dusiku k posouzeni existence a relativni

pevnosti donor-akceptorové vazby Sn-N v uvedenych C,N-chelatovych komplexech.
Téchto parametrii vyhodnéji vyuZito oproti dosavadnim postupiim popsanym v literatufe,
byl navrZen vlastni postup, a tento poté na sadé tficeti originalnich sloucenin vyuzit:
a) ke konfrontaci dosud znamych literarnich vysledk( s poznatky ziskanymi aplikaci
tohoto (originalniho) postupu
b) k popisu struktury novych, dosud nestudovanych, C,N-chelatovych komplexi resp.
jejich ¢astic, a to pokud mozno jak v pevném stavu, tak i v roztocich rtiznych typi
rozpoustédel.
¢) k podrobnéj§imu prostudovani vlivu donor-akceptorového spojeni Sn-N na hodnoty
parametri NMR spekter dal§ich nuklidd prvki v blizkém i vzdalenéjsim okoli to-
hoto spojeni.

Analyza sulfonovanych barviv technikou HPLC/MS

Katerina Volna
Diplomové prace obsahuje v ivodu reSer§i zabyvajici se zaklady vysokotlaké chromato-

grafie, chromatografie na pevné fazi, zaklady hmotnostni spektrometrie v€etné principt
analyzatorii kvadrup6lovych a iontové pasti, principt ionizace chemické pii atmosferic-

10

kém tlaku, ionizace v elektrospreji atd. Hlavni vysledky préce jsou v experimentalni &4sti,
a to pfedevsim v ziskani aplika¢nich poznatkil vlivii alkylamonnych soli na efektivitu ioni-
zace vybranych sulfokyselin v elektrospreji, které jsou dostatedn& reprezentativnim vzor-
kem uZivanych sulfonovych barviv.

Po zjisténi, Ze tetralkylamonné soli potladuji ionizaci témé&F zcela, byla zakladni studie za-
méfena na sledovani ovliviiovani ionizace dihexylamonium acetatem tfech modelovych
slouCenin obsahujicich sulfoskupiny. Déle byly sledovany vlivy pfidavku konkurenénich
ionti &i Sinidel na ionizaéni vytézky.

Druha st prace je ptispévkem k teorii fragmentace negativnich iont reprezentativnich
sulfonovanych barviv s pouZitim kolizné indukované disociace ionti a techniky MS".
FragmentaCni mechanismy jsou prezentovany pfehlednymi schematy.

Posledni ¢ast prace je z hlediska aplikaéni hmotnostni spektroskopie doplitkovou kvalita-
tivni analyzou pfedpokladanych produkti redukce vybranych azobarviv.

Stanoven] selenu optickou emisni spektrometrii s indukéné vazanym plazmatem a genero-
vanim hydridu

Jitka Studynkova .

Pro kontinualni techniku generovani hydridi selenu ve spojeni s atomovou emisni spek-
trometrii s indukéné vazanym plazmatem bylo pouZito zafizeni vyvinuté a v soucasné
dobé vyrabéné firmou Labtech Bmo s.r.o0. Zatizeni bylo pivodné konstruovano pro spo-
jeni s atomovou absorpéni spektrometrii a cilem této prace bylo zkouméni moznosti spo-
jeni s ICP spektrometrem Jobin-Yvon 170. Byl studovéan vliv prittokil roztoku generato-
rem, koncentrace kyseliny chlorovodikové, priitokd nosného a pfidavného argonu. Byl
zkouman vliv $itky vstupni a vystupni §térbiny na pomér signél/pozadi a na mez detekce a
déle vliv integracni doby na piesnost méfeni. Ze zivislosti signalu na koncentraci nékte-
rych ptechodnych prvkil jakozto interferentd vyplyva, Ze generovani selenu je rufeno mi-
nimalné. Spravnost celého stanoveni byla ovéfovana analyzou certifikovaného referené-
niho materidlu - vejce. Metoda generovani selenu vykazuje pfibliZng témet o dva tady
niz8i mez detekce neZ metoda se zmlZovinim roztoku, na rozdil od analyzy roztokii je
viak méné robustni a vyZaduje dokonalou mineralizaci.
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Spektralni a nespekiralni interference pfi stanoveni selenu v biologickych materidlech op-

tickou emisni spektrometrii s induké&né vazanym plazmatem
Jiri Machat

V praci byla ovéfovana moZnost vyuZiti ICP optického emisniho spektrometru Jobin-Yvon
170 Ultrace pro stanoveni selenu v biologickych materidlech, konkrétné& krevnim séru.
Vzhledem k nizké instrumentalni mezi detekce a dobré rozliSovaci schopnosti uvedeného
pfistroje byla pouZita technika konvenéniho zml¥ovéni. Pii stanoveni se projevily spek-
trdlni a nespekirdlni interference, pochazejici od organické matrice. Proto byla pro pfi-
pravu vzorki zvolena mineralizace kyselinou dusi€nou za zvyseného tlaku, &imz byl obsah
uhliku ve vzorcich sniZen na 5-10% piivodniho obsahu. Spektralni interference byla poté
korigovana pomoci interelementérni korekce na obsah uhliku. Interference matri¢ni byly
eliminovany pouZitim metody pfidavku standardu. Mez detekce aplikované metody pro
realné vzorky je 30 pg.1”, co? je hodnota srovnatelna s obsahem selenu v krevnim séru
obyvatelstva CR.

V dalsi praci byly bliZe studovany vy3e pozorované spektrélni a nespekiralni interference.
Rusici ¢ara na 196,084 nm byla identifikovéna jako struktura CO molekulového emisniho
pésu. K identifikaci byly pouZity experimentélni techniky, protoZe uvedena &4ra nebyla
nalezena v dostupnych spektralnich tabulkdch. Nové byly pozorovény matri¢ni interfe-
rence prvkil s vysokou ionizaéni energii (C, S, P, Br), které zvy3uji intenzitu emise na
viech emisnich ¢ardch Se. Byl studovan mechanismus piisobeni téchto prvkd na excitaci
selenu v ICP. Vzhledem k souvislostem mezi piisobenim uvedenych matri¢nich prvka
vICP-OES a ICP-MS lze piedpokladat, ¢ mechanismus zvy$ené emise je spojen
s ionizaci matri¢nich prvki i analytu.

Studium laserové ablace ocelf a plidnich tablet ve spojeni s atomovou emisni spektrometrif
s indukéné vizanym plazmatem

Karel Novotny

Laserova ablace ve spojeni s atomovou emisni spektrometrii s indukén& véazanym plaz-
matem (LA - ICP - AES) byla studovana pro analyzu vzorki oceli a piidnich tablet. Pou-
Zita byla laserovd ablace s pulsnim, infraéervenym Nd:YAG laserem na zakladni vinové
délce 1 064 nm. V piipadé oceli byly porovnany dva systémy: LINA - Spark atomizer
(LSA Sarl, Cully, Svycarsko) s laserem Surelite 1-20 (Continuum, USA) ve spojeni s ICP
spektrometrem Perkin-Elmer Optima 3000 DV (s laterdlnim i axi4lnim pozorovanim) a
systém s laserem Brilliant (Quantel) ve spojeni s ICP spektrometrem Jobin-Yvon 170 Ul-
trace (s laterdlnfm pozorovanim a polychrométorem). V obou piipadech vykonéval vzorek
béhem ablace pohyb o kruhové trajektorii. Byla ovéfena linearita kalibra¢nich k¥ivek
v 8irokych rozmezich pro Cr a Ni (19% Cr, 12% Ni) a pro niZ3i obsahy u dalgich prvki
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(3% Mo, 1,5% Mn, 1,7% Si, 0,15% Cu), a to bez pouZiti porovnavaciho prvku. Reprodu-
kovatelnost méfeni se pohybovala v rozmezi 5 - 1 % RSD pro obsahy v rozmezi 0,5 - 20
hmotnostnich procent. Z kalibragnich zévislosti byla urSena nejmensi stanovitelnd mnoz-
stvi. Oba systémy poskytovaly srovnatelné vysledky.

V zemédelskych piidach byly sledovény obsahy stopovych prvki (Zn, Cu, Ni, Cr a V).
Pidni tablety byly ptipraveny lisovénim smési vzorku pidy, praskového kovového st¥ibra
(pojivo) a GeO, (porovnavaci prvek). Kalibraéni vzorky byly pfipraveny pfidanim zna-
mych mnoZstvi oxidli danych prvkd do této smési. Optimalizovany byly parametry zaost-
feni, energie pulsu a pohybu vzorku béhem ablace. Byla ovéfena linearita kalibradnich
kitvek u uvedenych prvki az do obsahtl fadové stovek mg kg™ Vysledky obdrZené touto
metodou byly ve shod€ s vysledky obdrzenymi pti pouZiti pneumatického zml¥ovini roz-
tokii rozloZenych vzorki. Spravnost byla dale ovéfena analyzou vzorkd referenénich pud,
kdy odchylka od certifikovanych hodnot nepfesahla 10%.

Studium vysokofrekvenénich plazmovych vyboiti a jejich moné vyusiti v optické spek-
trometrii

Martin Semerdd

Studium vysokofrekvencnich vyboji (radiofrekvenéni plazmové trysky a mikrovinného
plazmového vyboje) probihd ve spoluprici s Katedrou fyzikalni elektroniky Pfirodové-
decké fakulty MU. Na tomto pracovisti byla obé& zafizeni navrZena a zkonstruovana, aviak
pro zcela jiné icely nez analytické - rf trysku vyuZivaji pro &isténi archeologickych arte-
faktl a mw vyboj jako prostiedi pro syntézu bornitridu a studium nanaseni tenkych vrstev.
Tato zafizeni byla poskytnuta nasi laboratofi za ti¢elem studia moZnosti jejich vyuZiti
v atomové spektrometrii.

Prvni &ast experimentdlni price se zabyvala konstrukéni tipravou trysek, aby bylo moZné
do vyboje vnaSet vzorek. Nasledovalo n&kolik dlouhodobych testi, které ukazaly pfehfi-
véni trysky, takze bylo nutno op&t provést n&kolik konstruké&nich tprav, které zahmovaly
piipevnéni aktivnich a pasivnich chladicich prvki a zdmé&nu izoladnich materialt za odol-
né&jsi.

Nasledovala série experimentti provéfujici stabilitu vybojii pii riznych pracovnich pod-
minkach (vykon generatoru, prittok argonu) a mé&feni spekter vybranych prvki. V navaz-
nosti na tyto prace se tyto parametry dile optimalizuji s vyuZitim umélych neuronovych
siti s cilem doséhnout co nejintenzivnéjsich signali a také se mé¥ zakladni fyzikélni cha-
rakteristiky vyboji (teplota, elektronova hustota). Nasledovat bude promeéfeni spekter dal-
Sich vybranych prvki.
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Kone¢nym cilem préace je podat uceleny obraz o t&chto vybojich, popsat jejich chovéani a
fyzikdln€ chemické charakteristiky a také jejich vhodnost pro pouZiti jako excitatnich
zdrojt v analytické chemii.

Mg¢feni a vyuZiti dipolarnich interak&nich konstant pfi uréovani struktur biomakromolekul

pomoci nukledrni magnetické rezonance

Lukds Zidek

V poslednich péti letech byly zavedeny nové metody uréovani trojrozmérnych struktur
biomakromolekul pomoci nuklearni magnetické rezonance, které jsou zaloZeny na méfeni
zbytkovych dipélovych interakénich konstant (RDC). Vyhoda tohoto pistupu je v tom, e
umozZiiuje uréit vzdjemnou orientaci ¢4sti makromolekuly, které mohou byt libovolng
vzdalené v prostoru. Je tomu tak proto, Ze dipélové interakce mezi dvéma Jjadry zavisi na
Uhlu, ktery svird mezijaderny vektor s vektorem magnetické indukce vnéjsiho magnetic-
kého pole. Pokud makromolekula miZe voln& izotropné rotovat, dipélové interakce se
ovSem vyrusi. Méfeni je proto nutno provadét v anizotropnim, ¢4ste&né usporadaném pro-
stfedi, kde je moZno pozorovat zbytkové dipolarni interakce.

Nejcastéji méfené RDC popisuji interakce mezi na sebe vazanymi jadry 'H-">C a

H-PN. Tyto konstanty lze snadno odegist jako rozdil §t&peni spektralnich &ar mezi spek-
try méfenymi v izotropnim a anizotropnim prosttedi. K pfesnéjiimu ur&eni struktury je ale
nutno zvysit poet experimentélnich dat a pfistoupit i k méfeni slabsich interakci, které jiz
neposkytuji dobfe rozlifené dublety &ar ve spektrech. Prvnim cilem prezentované prace
bylo navrhnout experiment umoZiiujici méteni takovych RDC v bazich nukleovych kyse-
lin [1].

Vychodiskem byly jiZ existujici metody stanoveni malych RDC v peptidové vazbé. Tyto
metody jsou zaloZeny na principu rozliSeni jednotlivych &ar dubletu (z kvantového po-
hledu jde o selektivni excitaci spinovych stavi). Jejich aplikace na proteiny byla pom&mé
ptimocara diky jednoduchosti spinového systému peptidové vazby. Aby bylo mozné tento
princip vyuZit pro sloZit&j§ spinové systémy bézi nukleovych kyselin, bylo nutno
v experimentu pouZit fizov& a amplitudové modulované radiofrekvenéni pulzy. Peélivou
optimalizaci tvaru a délky t&chto pulzf bylo dosaZeno selektivni excitace jader s rozdilem
rezonanci od 5 ppm. Metoda byla usp&ing testovina na dodekameru
d(CGTTTTAAAACG), tvoficim dvojsroubovici, a vyuZita p¥i urovani struktury hepta-
merni smy¢ky d(GCGAAGCQ) [2]. )

Velmi malé hodnoty méfenych RDC vyZadovaly, aby byla zvySena pozornost vénovéna
pfesnosti a spravnosti méfeni. Série méfeni poskytovala standardni odchylku meni nez
0.2 Hz, coZ prokazalo pouZitelnost metody i pro malé RDC, typicky nabyvajici hodnot
v rozsahu piiblizné 3 Hz. Spravnost méfeni vy*aduje pfesné nastaveni prodlev mezi pulzy
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ve filiru zaru€ujicim selekei spinovych stavii. To jiZ z principu nent mozné, nebot’ opti-
malni délka je riiznd pro riizné dublety ve spektru. Korekci neoptimalniho nastaveni pro-
dlev je nastésti mozné provést i po naméfeni spekter. V praci je popsana metoda umoziiu-
jici rychle nalézt a aplikovat spravnou korekci pro jednotlivé dublety. ProtoZe spravnost
méfeni miize byt ovlivnéna i relaxaénimi jevy, byly vysledky experimentu porovnany
s vysledky metody, ktera je velmi mélo ovlivnéna relaxaci, ale kiera je kviili nizké citli-
vosti nevhodna pro vétsi molekuly. Srovnani ukézalo, Ze rozdily RDC naméfenych t&mito
metodami jsou mensi nez chyba méfeni.

Vyvinutd metoda umoziiuje méfit kolem deseti RDC v jedné bézi. Povazujeme-li viak
baze za planami utvary, jsou pouze tfi RDC v jedné bazi nezévislé. Naméfime-li vice
RDC, kazda z nich musi byt linearni kombinaci trojice jinych RDC. Na zakladé této sku-
teCnosti byla vyvinuta metoda ovéfovani vnitini konzistence namé&fenych RDC, kterd
umoZiiuje odhalit a z dali analyzy vylougit chybné hodnoty [3]. Této metody bylo vyuZito
pfi kontrole vstupnich dat pro vypocet struktury heptamerni smy¢ky d(GCGAAGC). Prace
popisujici feSeni struktury smy&ky [2] dale obsahuje podrobnou diskusi vlivu zatazeni
malych RDC na vypocet struktury metodou vizané molekulové dynamiky.
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VYZVA CLENUM SPOLECNOSTI
Predsednictvo hlavniho vyboru Spekiroskopické spole&nosti 2ad4 &leny, aby oznamili sek-
retariatu zmény telefonnich éisel (pokud v ramci piegislovani do3lo k zasadnim zménam,

napi. v pfedvolbé), pfipadn€ zmény v ndzvu zaméstnavatele nebo v adrese e-mail.

Zmény lze sdélit telefonicky (233 332 343) nebo na adresu e-mail sekretariatu
(immss@spektroskopie.cz).
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Podpis:

PRENOSNE A MOBILNi SPEKTROMETRY:

siroky rozsah analytickych moznosti, analyza véetné C, P a S
kontrola zamény, tfidéni a analyza

uréeni jakosti, vaha 12 kg

mobilni spektrometr s parametry laboratorniho pfistroje

NOVINKA - informace na telef. zavolani

rozsah vinovych délek 160 — 800 nm

analytické moduly pro jednu nebo dvé baze

maximalné 48 kanall

rozsah vinovych délek 120 — 800 nm

analytické moduly pro véechny baze

maximaing 96 (128) kanald

spektrometr s doutnavym vybojem, optika 150 (750) mm
méfenti riznych vrstev pokoveni atd.

SPECTROPORT CCD .
SPECTROPORT .
L]
SPECTROTEST .
STACIONARNI - LABORATORNI SPEKTROMETRY:
SPECTROLAB Jr .
SPECTROLAB F .
L]
L]
SPECTROLAB M (S) .
SPECTRUMA GDL 150 (750) .
L ]
AUTOMATICKE SYSTEMY:
SPECTROLUX ‘ .

SPECTROTEST ROBOTIC .

PRISTROJE S ICP:
SPECTROFLAME M120

L]
CIROS®P .
SPECTROMASS 2000 .
RENTGENOVE SPEKTROMETRY:
SPECTRO X-LAB 2000 D
SPECTRO XEPOS .
SPECTRO ASOMA .
FTIR SPEKTROMETRY:

BIO-RAD: série EXCALIBUR .

LASEROVE GRANULOMETRY:
SEISHIN: LMS-30 .

bezobsluZna provozni laboratof
tridéni velkého mnozstvi materialu bez obsluhy

sekvenéni spektrometr,monochromator od 120 nm

simult. analyza véech &ar mezi 120-800 nm za 10 sekund
méFeni prvka C, N, Br, |, Cl a emulzi (tzv.,slurry” technika)
ICP-MS spektrometr s velmi uzitnymi viastnostmi

vykonny, velmi citlivy RTG spektrometr pro naroéna pouZiti
novy stolni RTG spektrometr pro analyzu Na - U
malé, stolni, levné analyzatory véetné systéml on-line

spektralni rozsah 25000 — 50 cm™ ,USB spojeni s pocitatem
optické roziiseni az 0,1 cm™
GC-IR, TGA-IR, FT-Raman, IR mikroskopy aj.

stanoveni velikosti Gastic 0,1 — 1000 pm
mokry i suchy zpisob méfeni

CERTIFIKOVANE REFERENCNi MATERIALY: fy MBH Analytical, Velka Britanie







