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117. schiize hlavniho vyboru Spektroskopické
spole¢nosti Jana Marka Marci

Pavel Matéjka

Schiize hlavniho vyboru se konala 23. ledna 2025
tradi¢né v historické budové Univerzity Pardubice na
namésti Cs. legii. Zasedaci mistnost zajistila
docentka Anna Krejéova zUstavu chemického
a environmentalniho inzenyrstvi Fakulty chemicko-
technologické, za coz ji patii velky dik. Narocny
program obsahoval jednani hlavniho vyboru a Soutéz

mladych spektroskopikil. Setkani zacalo jiz v 9 hodin
jednanim hlavniho vyboru a po ném nasledovala
sout¢z, ktera byla z organizacnich divodii zahiajena
kategorii B. Pribéhu soutéze, jejim ucastnikim,
vitézim a jejich prezentacim je vénovan samostatny
prispévek uvefejnény vtomto Cisle Bulletinu
(¢. 202). Vitéze soutéze a nazvy jejich praci naleznete
také na webu Spole¢nosti. O organizaci soutéze se
postaral docent Antonin Kana z Vysoké Skoly
chemicko-technologické v Praze. I letosSni ro¢nik byl
vydafeny a pocet UcCastnikd byl vysoky. VSechny
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pfednesené prispévky byly vénovany aktualnim
smértim spektroskopie a byly na vysoké urovni.

Schtize hlavniho vyboru projednavala organizacni
zalezitosti probéhlé a nadchazejici. Probéhlo
oznameni o finan¢ni vysledcich Kurzi vibracni
spektroskopie 2024, 18. Cesko-Slovenské
spektroskopické konference 2024 a 25. Skole MS
2024. Bylo upiesnéno konani akci vroce 2025.
Vroce 2025 se budou konat Kurzy vibracni
spektroskopie 2025 (jiz probéhlo), Kurz ICP &
Workshop LA 2025, Workshop speciacni analyza
2025 a 26. Skola hmotnostni spektrometrie 2025.

SoutéZ o nejlepsSi praci mladych autori v oboru
spektroskopie 2024

Antonin Kana

Lednova schlize Hlavniho vyboru Spektroskopické
Soutéze o nejlepsi praci mladych autori v oboru
spektroskopie. Soutéz se uskuteCnila v prostorach
Univerzity Pardubice, kde prezentovalo svij
prispévek Sest soutézicich v kategorii A a sedm
soutézicich v kategorii B. Zhlediska poctu
prihlaSenych praci tak byl tento rocnik dobfte
vyvazeny. Na pribéh soutéze dohlizela cestna
predsedkyné poroty prof. RNDr. Blanka VI¢kova,
CSc. Zastoupeni tradi¢nich oborti, jako je vibracni
spektroskopie ¢i hmotnostni spektrometrie, bylo letos
doplnéno  pomérné¢ vysokym  poctem  praci
zameétenych na elektronovou spektroskopii.

Dtkazem vysoké kvality soutéznich praci je také to,
ze v kategorii A, tykajici se diplomovych praci, se
umistili  Michael Foltyn =z Vysokého uceni
technického v Bm¢ s pfispévkem ,,Plazmonika
neuslechtilych kovi™“ a Mgr. Jan Biskupic¢
z Masarykovy univerzity v Brn€ s praci ,,Zobrazovaci
metody (LA-ICP-MS a CT) pro testovani teranostik
avyzkum cévni mozkové prihody“ na sdileném
prvnim misté. Tieti misto pak obdrzel Ing. Martin
Kovai z Centra vyzkumu ReZ s.r.o. za piispévek
,»Vyvoj metodik pro spektroskopickou analyzu
magnetickych ferro-, ferri-kyanidovych sorbentt
radionuklida“.

V kategorii B publikovanych praci obsadil prvni
pozici RNDr. Jan Blahut, Ph.D. z Ustavu organické
chemie a biochemie AV CR s prezentaci ,,;Numericky
optimalizované multidimenziondlni NMR pulzni
sekvence pro studium proteini v pevné fazi“, druhé
misto pak doc. Ing. Andrea Kone¢na, Ph.D.
z Vysokého uceni technického v Brné s prispévkem
,Nizkoenergiové polaritonové excitace zkoumané
pomoci elektrond a fotoni* a tfeti misto Ing. Jakub
Buday, Ph.D. taktéz z Vysokého uceni technického
v B¢ s pfispévkem ,,Investigating the evolution and
characteristics of laser induced plasmas by methods
in combination with LIBS*.

Zavérem blahopfeji vSem ocenénym a dékuji
ostatnim soutézicim za prezentaci kvalitnich praci.
Podékovani patti také autordm posudkd soutéZnich
praci, ktefi hodnoceni vénuji svij Cas a usili.

Souhrny ocenénych praci jsou soucésti tohoto Cisla
Bulletinu.
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Spektroskopicka spolenost Jana Marka Marci ve spolupraci s Pfirodovédeckou fakultou MU
a pod zastitou dékana PfF MU prof. Mgr. TomaSe Kasparovského, Ph.D.,
porada

KURZ ICP & WORKSHOP
LASEROVE ABLACE 2025

27. kvétna - 30. kvétna 2025
Univerzitni kampus Bohunice, Kamenice 5, Brno

LA-ICP a LIBS aplikace v bio-védach
LA-ICP-MS a LIBS zobrazovani
zpracovani dat; zajisténi kvality vysledkd
exkurze v laboratofich ICP a LIBS

ICP aplikace v geologii, archeologii

ICP aplikace v bio-védach a v Zivotnim
prostredi
o stanoveni izotopovych poméri/datovani

LABDRATOR

UNIUERZITA el SLAS e,
Zaméreni kurzu:
o fyzikalni zaklady ICP o fyzikalni principy lasert a plazmatu
o zaklady ICP-MS a instrumentace o zaklady laserové ablace
o interference v ICP o principy a vyvoj instrumentace LIBS
o pfiprava vzork( pro analyzu o LA-ICP a LIBS aplikace v geologii,
o alternativni vzorkovaci techniky archeologii, analyzach pfedmétu
o speciaéni analyza kulturniho dédictvi
©)
©)

o O O O

Mozné aktivni zapojeni vSech tcastniku formou prednasky ¢i posteru.

Cena kurzu:
o 5600 K¢ + DPH pro ¢leny SS JMM a studenty
o 8000 K¢ + DPH pro ostatni

Prihlaseni:

Informace o kurzu a pfihlaSovaci formular budou k dostupné:
https://www.spektroskopie.cz/kurz_ICP_2025

zaCatek registrace: 1. unora 2025

konec registrace: 2. kvétna 2025
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Ustav chemie a Ustav vefejného zdravi Masarykovy univerzity vas zvou na

workshop SPECIACNIi A PRVKOVA ANALYZA

Kdy a kde
9. —12. cervna 2025 ve Sklep¢ Skaldk, Skalka u Jezova

workshop

Tematické okruhy
e Speciacni a frakciona¢ni analyza
e Izolace forem prvki ze vzorkl
e Stanoveni prvki a jejich forem metodami

atomové a hmotnostni spektrometrie ANALYZA

e Vyuziti spojeni separacnich a detek¢nich systému

SPECIACNI

2025
Skalka u Kyjova

Program
e Ucastnické prezentace formou prednasek
e Spolecenské vecery, vylet

Utastnicky poplatek

¢lenové SSIMM, SSS a studenti 4500,- K¢ bez DPH
ostatni 6400,- K¢ bez DPH

V cené poplatku je zahrnut sbornik a spolecensky program.
PtihlaSenym bude zasldna faktura na thradu poplatku.

Ubytovani

Dvoulizkovy pokoj/osoba véetné snidan¢€ 900 K¢ véetné DPH.
Jednoltizkovy pokoj/osoba véetné snidané 1050 K¢ véetné DPH.
Obeéd 200 K¢ veetné DPH. Sklep Skalak, Skalka u Jezova.

Diilezité terminy
e Ptihlaska do 30. 4. 2025

e platba ucastnického poplatku do 9. 5. 2025
e abstrakty do 16. 5. 2025

Za organizacni vybor: RNDr. Ondiej Zvétina, PhD. a prof. RNDr. Josef Komarek, DrSc.

Kontaktni osoba: Tomas Vasina, tel.: 722 554 326, e-mail: immss@spektroskopie.cz
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Soutéz o nejlepsi praci mladych autorti v oboru spektroskopie 2024
PORADI
KATEGORIE A
1. misto

Mgr. Jan Biskupic

Zobrazovaci metody (LA-ICP-MS a CT) pro testovani teranostik a vyzkum cévni mozkové
prihody

Masarykova Univerzita

1. misto

Ing. Michael Foltyn
Plazmonika neuslechtilych kov(
Vysoké uceni technické v Brné

3. misto

Ing. Martin Kovar

Vyvoj metodik pro spektroskopickou analyzu magnetickych ferro-, ferri-kyanidovych
sorbentU radionuklid(i

Centrum vyzkumu Re? s.r.o.

KATEGORIE B
1. misto

RNDr. Jan Blahut, Ph.D.

Numericky optimalizované multidimenzionalni NMR pulzni sekvence pro
studium protein(i v pevné fazi

Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v. v. i.

2. misto

doc. Ing. Andrea Konec¢na, Ph.D.
Nizkoenergiové polaritonové excitace zkoumané pomoci elektroni a foton(
Vysoké uceni technické v Brné

3. misto

Ing. Jan Buday, Ph.D.

INVESTIGATING THE EVOLUTION AND CHARACTERISTICS OF LASER INDUCED PLASMAS BY
COMPLEMENTARY METHODS IN COMBINATION WITH LIBS

Vysoké uceni technické v Brné
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Zobrazovaci metody (LA-ICP-MS a CT) pro testovani teranostik a vyzkum
cévni mozkové prihody

Mgr. Jan Biskupi¢

Masarykova univerzita, Piirodovédecka fakulta,

Ustav analytické chemie, Kamenice 753/5, 625 00 Brno

E-mail: 495294@muni.cz

Cévni mozkova pithoda (CMP) piedstavuje druhou nejéastgjsi pfic¢inu umrti celosvétove !,
aipres pokrocilou troven zdravotni péce ve vyspélych zemich zanechava trvalé nasledky
u velkého poctu pacientl 2. S tim jsou spojeny i ekonomické dopady na zdravotnictvi, které
roku 2017 &inily v EU okolo 60 miliard eur, coz je ekvivalent 59 eur na ob&ana . Jak tedy
muzeme zlepsit dlouhodobou prognoézu piezivsich a snizit celkové naklady? Kli€ k aspéchu je
¢as. CPM jiz v dne$ni dob&é umime uspésné diagnostikovat. OvSem v kazdé konkrétni situaci
nastava problém s detekci nastupu mrtvice, coz je klicové pro zvoleni vhodné 1écby, a tedy
zachranu zivota. 20-25 % mozkovych ptihod se vyskytuje ve spanku a ptesna doba néstupu
priznakl je tedy neznama, tzv. “wake-up stroke”. Tito pacienti jsou vylouceni z konvencni
metody 1é¢by a bohuZel maji nejhorsi prognozu .

Nedostatecné nastroje pro zobrazeni krevnich srazenin mohou byt pfekondny pouzitim
polyjodovanych biodegradabilnich nanocastic (IoNPs), coz by mohlo vyrazné zlepsit
diagnostiku a 1écbu CMP. IoNPs umozni v€asné urceni stafi sraZzeniny, coz povede k rychlejsi
a efektivngjsi 1écbe. Diky svym fyzikdlnim vlastnostem zistavaji v krevnim ob&hu déle nez
molekuléarni jod, ¢imz snizuji potfebnou koncentraci pro diagnostiku a diky své afinité k fibrinu
umoziuji cilené piisobeni bez nezadoucich vedlejsich uginki 6. Navic, jejich schopnost nést
vazané 1éCivo poskytuje zaklad pro moderni teranostiku (kombinace terapie a diagnostiky).
Tato inovativni metoda, v kombinaci s raketovym ristem a vyvojem automatizovanych Al
diagnostickych nastrojt v klinické praxi, ma potencial zlepsit dlouhodobou prognézu pacientti
a snizit celkové néklady na 1écbu CMP.

Tato diplomova prace se zaméiuje na popis chovani a perzistence IoNPs v modelovém
organismu laboratorniho potkana a na pfipravu nové metodologie zobrazeni CMP pomoci
radioopacitniho barveni pro analyzu na CT. V prvni casti této diplomové prace byly
prezentovany vysledky farmakokinetického pozorovani IoNPs v krvi a organech (mozek, jatra,
slezina, ledvina), kde byl potvrzen prinik IoNPs zkrevniho fecist¢ do mozku jiz po
30 minutach od jejich intravendzni aplikace. Nasledné dochézelo k akumulaci ve sleziné
a postupnému odbourdavani IoNPs pomoci jater pfes zZlucové cesty. Jiz po 24 hodinach od
aplikace byl pokles obsahu [oNPs v organismu o0 96 % nizsi nez 30 minut po aplikaci (viz. Obr.
1). Tim byla potvrzena hypotéza rychlé biologické odbouratelnosti IoNPs.
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Obr. 1: Grafické znazornéni farmakokinetiky IoNPs v krvi a organech



Kategorie A - 1. misto - Jan Biskupié¢

Druha ¢ast diplomové prace pojednava o optimalizaci zobrazeni CMP, trombu a krvaceni, coz
byl dilezity mezikrok pted testovanim radioopacitnich vlastnosti IoNPs na nCT. Zaroven, pro
soucasné zobrazeni mékké mozkové tkdn€ a IoNPs je velmi nevhodné pouziti molekularniho
jodu jako v soucasném zdravotnictvi bézné pouzivaného radioopacitniho barviciho reagentu.
Z toho divodu byla vyvinuta nova metoda stainingu pomoci roztoku uhli¢itanu césného
(Cs2CO03). Cesium ma, stejné jako jod, radioopacitni vlastnosti, ale jeho schopnost pohlceni
rentgenového zafeni se trochu 1isi vzhledem k rozdilnému protonovému ¢&islu a hustoté 7. Tato
vlastnost je velmi pifihodnd, jelikoz jdou na CT tyto prvky od sebe odlisit a bude mozné
soucasn¢ sledovat vyvoj nekrotické tkdn¢ CMP i postupu [oNPs k trombu.

S novym pfistupem k zobrazeni patologickych struktur v mozku se poji i novd metodologie
vyhodnoceni CT dat — volumetricka segmentace. Timto postupem lze z prostych obrazovych
CT dat vytvofit interaktivni 3D model mozku s rozliSenymi strukturami, ktery poskytuje
intuitivné ucelené priifezové 1 prostorové informace o chovani [oNPs a vyvoje CMP v celém
objemu mozku. Pro exaktni potvrzeni patologickych struktur slouzi ,zlaty analyticky
standard* prvkové specifického zobrazeni fezu mozku pomoci LA-ICP-MS. Celkovy pohled

na workflow je zobrazen v Obr. 2.
MUNI
ARy '

Aplikace trombolytika a IoNPs Pfiprava organil

A 4

Volumetricka segmentace

Tvorba tenkych fezd organi LA-ICP-MS analyza

Obr. 2: Workflow zobrazeni CMP
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6 Hallouard, F et al. (2010). Biomaterials 31, 6249—6268 //
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Plazmonika neuslechtilych kovi

Ing. Michael Foltyn

Fakulta strojniho inZenyrstvi VUT v Brné
Ustav fyzikalniho inZenyrstvi
E-mail: 216894@vutbr.cz

Lokalizované plazmonové rezonance (LPR) jsou kolektivni oscilace volnych elektronii, které
lze excitovat elektromagnetickou vlnou dopadajici na kovovou nanocéstici. Touto budici
elektromagnetickou vlnou pak miize byt nejen klasickd svételnd vina, ale i svazek elektronil.
Atraktivita LPR tkvi v jejich schopnosti zesilit lokalni elektormagnetické pole v okoli samotné
nanocastice. Pro tuto vlastnost se pak témto plazmonicky aktivnim kovovym nanocasticim tika
plazmonické antény. Jednim ze zplsobil analyzy plazmonickych vlastnosti téchto antén je
spektroskopie energiovych ztrat elektroni (EELS) provadénd v transmisnim elektronovém
mikroskopu. Svazek elektront svym priichodem excituje v nanocastici plazmonovou rezonanci
a Vv priabéhu tohoto neelastického rozptylu ztrati energii odpovidajici energii vybuzené LPR.
Tyto proslé elektrony pak Ize za pomoci magnetického hranolu rozd¢lit dle energie a takto
vytvotené energiové spektrum proslych elektronii zaznamenat pomoci CCD kamery.
Plazmonické anténky jsou aktualné pouzivany piedevsim v biosenzorice [1], [2] a optice [3].
Jejich plazmonické vlastnosti vSak nabizeji také mnohé dalsi pouziti. Mohou byt pouZity
napiiklad jako soucast kvantovych vypocetnich moduli [4], jako absorbéry v solarnich ¢lancich
[5], ¢ijako vysoce ucinné svételné zdroje [6]. Hlavni limitaci vétsiho rozsiteni plazmonickych
antén v kazdodennich aplikacich je pfedevsim vysoka cena jejich vyroby zapfi¢inéna nejen
naro¢nymi vyrobnimi procesy, ale také pouzitymi materialy (obvykle zlato, ¢i stiibro). Cilem
mé prace tedy bylo prozkoumat moznosti pouziti neuslechtilych kovl jako alternativnich
plazmonickych materiala.

Na zaklad¢ jednoduchych numerickych simulaci plazmonickych antén vyrobenych z olova,
bismutu, india a cinu jsem se rozhodl zaméfit na bismut, jelikoz simulované bismutové antény
vykazovaly nejintenzivnéjsi LPR.

Proces vyroby bismutovych plazmonickych antén spocival v napraseni polykrystalické
bismutové vrstvy na tenkou membranu SiNx a nésledné litografii antén za pomoci
fokusovaného iontového svazku. Vyrabél jsem dva druhy antén, ty¢inkovité anténky ve tvaru
obdélniku a dale motylkovité anténky tvofené dvéma trojuhelniky. Déle jsem pyrolyzou octanu
bismutitého v roztoku ethylenglykolu syntetizoval monokrystalické bismutové nanocastice
kulového tvaru. Plazmonické vlastnosti takto vyrobenych polykrystalickych antén
a monokrystalickych nanocastic jsem pak opét charakterizoval metodou EELS.

Energiova spektra namétfena na bismutovych polykrystalickych anténach obsahovala zietelné
piky odpovidajici plazmonovym rezonan¢nim modum typickym pro pouzité geometrie antén.
Samotné piky vSak byly pomémé Siroké, coz bylo zfejmé zpusobeno tlumenim plazmonovych
rezonanci Vvlivem velké drsnosti povrchu anténky. Srovnani plazmonovych piki na
bismutovych anténach s piky nalezenymi na zlatych anténkach stejnych rozmért pak ukazalo,
ze energie plazmonovych rezonanci u bismutovych a zlatych antén je v podstaté identicka.
Zavislost energie na reciproké Sifce bismutovych a zlatych antén pak ukazala, Ze bismut zcela
pokryva a mirné i ptesahuje interval pouzitelnych vinovych délek zlatych antén, coz z néj d¢la
material, ktery mize v plazmonickych aplikacich zcela nahradit zlato a pfitom snizit néklady
spojené s vyrobou samotnych antén.

Energiovd spektra chemicky syntetizovanych nanocastic také prokazala piitomnost
plazmonovych rezonanci, avSak kvili pfitomnosti surfaktantovych vrstev na povrchu
nanocastic bylo ur¢ovani a identifikace plazmonovych pikl ve spektrech problematické a méné
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spolehliva. Proto jsem pro plazmonické aplikace jsem jako vhodnéjsi shledal vyrobni metodu
zaloZenou na litografii nadeponovanych tenkych vrstev.
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Obr. 1: a) EEL spektra z okrajii a stiedu zlaté (Zlutd) a bismutové (cervend) bowtie anténky
stejné velikosti. Ve spektrech jsou viditelné piky odpovidajici transverzalnimu dipolovéemu (TD)
a longitudinalnimu dipolovému antivazebnému (LDA) plazmonovému modu. Obé anténky jsou
zobrazeny na mikrografech z rastrovaciho transmisniho  elektronového — mikroskopu.
b) Zavislost energie plazmonovych rezonancnich modit na reciproké Sirce kridélka zlatych
a bismutovych antén. Z prekryvu disperznich krivek obou materiali je zrejmé, Ze bismut je
levnéjsi alternativou k doposud pouzivanym zlatym anténkam. V levé casti je schéma rozloZeni
naboje Vanténce pro LDA a TD mody a namérené prostorové rozlozeni :ztrdatove
pravdépodobnosti pro energie obou madii.
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Ferrokyanidy a ferrikyanidy kovi patii mezi ¢asto pouzivané materidly pro sorpci radionuklid
v jaderném prumyslu Mezi jejich vyznamné charakteristiky se fadi vysoka adsorpcni kapacita,
A = specificky povrch a porovitost, dobra radiacni stabilita,

nizkéd rozpustnost a snadnd syntéza. Nevyhodou téchto
sorbenti je jejich nano- ¢i mikrometricka velikost, ktera
komplikuje separaci z roztoku. Moznym feSenim tohoto
problému je modifikace magnetickymi Casticemi, coz
umoznuje piipravu sorbentd snadno separovatelnych
zroztoku pomoci magnetického pole. Tato prace
se proto zamétuje na piipravu magnetickych sorbentl
na bazi ferro- a ferri-kyanidi médi a jejich néaslednou
analyzu a charakterizaci pomoci spektroskopickych
a vicerozmérnych statistickych metod, ¢imz prispiva
k rozvoji technologii pro nakladam s radioaktivnimi
odpady. - '
Prace je rozdélena do c¢tyf hlavnich ¢asti. Prvni ¢ast se zabyva
syntézu ferro- a ferri-kyanidu médi pfi riznych proménnych
parametrech, které mohou ovlivnit jejich sorpéni vlastnosti, jako
je teplota a pomér prekurzorti. Zkouman byl také vliv doby zrani
ferrokyanidu. Pro vybrany ferrokyanid médi s optiméalnimi
vlastnostmi byla nasledné vyrobena fada magnetickych sorbent,
a to spojenim s ¢asticemi magnetitu a zapouzdienim do matrice

Obr. 1. Demonstrace moznosti
separace pripraveného sorbentu
pomoct magnetického pole

polyakrylonitrilu. Obr. 2. Pripraveny

2E1.3 magneticky sorbent
pess g Druha ¢ast je vénovana vsadkovym
S2E43 typ2 sorpénim experimentim pro ionty
:E cesia. Tyto experimenty slouZzi
2 k vyhodnoceni sorp¢nich vlastnosti
g, _f\ .. pripravenych sorbentli z hlediska
= kinetiky, kapacity a mechanismu
JJR M. adsorpce. RovnéZ byl studovan vliv
e e W pH' a pfitomnosti  konkuren¢nich

Ramanuv posun (cm-1) kationta.

Obr. 3. Porovnani Ramanovych spekter pro vybrané Tieti &ast price se zabyva
druhy ferrokyanidu spektroskopickou analyzou

pfipravenych sorbentll, zejména infracervenou a Ramanovou spektroskopii. Pro identifikaci
krystalové struktury byla pouzita rentgenova difrakce, prvkové slozeni a struktura
magnetického sorbentu byla zkoumana skenovaci elektronovou mikroskopii.
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V posledni Casti jsou podrobné analyzovana data z infracervené a Ramanovy spektroskopie
pomoci vicerozmérnych statistickych metod ve srovnani s vysledky sorpcnich experimentt.
Cilem bylo odhalit vliv vstupnich parametrti ptipravy sorbentu na dosazené adsorp¢ni kapacity,
kontrolovat homogenitu pfipravenych sorbentti a vyhodnotit opakovatelnosti syntézy. K tomuto
ucelu byla pouzita analyza hlavnich komponent, klasifikace dat metodou mékkého nezavislého
modelovani tfidy analogie a regrese adsorpcnich kapacit metodou nejmensich ¢tverct.
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® 2E11 ¥ 2E1.2 2E1.3 @ 2E21 + 2E2.2 2E2.3 ¢ 2E3.1 2E3.2 2E3.3 2E4.1 2E4.2 2E4.3

Obr. 4. Analyza hlavnich komponent pro infracervena a Ramanova spektra ferrokyanidi

Vysledkem prace bylo nalezeni optimalnich parametri pro syntézu magnetického sorbentu
na bazi ferro- a ferri-kyanidu médi. Pfipravené magnetické sorbenty dosahly adsorpéni kapacity
a7z 70 mg-g !, pticemz samotny ferrokyanid médi vykazoval kapacitu az 250 mg-g . Nejvy3si
ucinnost odstranéni iontl cesia dosahovala 96 %. Na zédklad¢ infracervenych a Ramanovych
spekter byly vytvoreny klasifika¢ni a regresni modely, které umoznuji klasifikovat pfipravené
ferrokyanidy do definovanych skupin a pomoci regrese predikovat jejich adsorpéni kapacity.
Tyto poznatky jsou klicové pro optimalizaci vyrobnich procesii sorbentli na bazi ferro-,
ferri- kyanida a jejich GspéSnou aplikaci pii zachytdvani radionuklidi z kontaminovanych
odpadnich vod.
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Nukledrni magnetickd resonance je dnes
vedle rentgenové difrakce hlavni metodou
pro studium struktury proteind. Pii méfeni
NMR spekter velkych molekul v roztoku ale
nardzime na zasadni limit, kterym je
rozsifovani Car vlivem T, relaxace, ktera je
tim vyrazngj$i, ¢im je molekula vétsi. Na
druhou stranu NMR v pevné fazi timto
fenoménem netrpi a T, relaxace neni zavisla
na velikosti proteinu. NMR v pevné fazi tak
umoznuje studium naptiklad  velkych
proteinti fixovanych v membranach, nebo
celych virovych kapsid.!

S rostouci velikosti méfeného proteinu ale
nastava problém vyrazného piekryvu signali
podobnych skupin. Zde ptichdzi na ftadu
dalsi vyhoda NMR, a tou je moZnost méieni
mnohadimenzionalnich (nD) experimentt.
Spektra o ctyfech i1 vice dimenzich dnes
nejsou vzacnosti. Diky efektu T, relaxace a
moznosti rychlejsiho prenosu signdlu mezi
jadry  dipolarni  interakci  jsou nD
experimenty v pevné fazi U¢inng&j$i nez v
roztoku. Napiiklad 5D experiment 100kDa
proteinu v pevné fazi je asi 15x citlivEjsi.l?!
Tak mizeme v ramci jednoho experimentu
kuptikladu korelovat chemicky posun SN a
'H v jedné aminokyseliné s °C, PN a 'H
aminokyseliny vedlejsi.
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Obr. 1: Princip ,,sensitivity-enhanced " detekce
svyuzitim TROP pulzii. Béhem evoluce
v neprimé doméné t; sekvence (A) dochazi
k evoluci koherence (B) chemickym posunem Q.
Ve ,, States “ schématu akvizice (C) jsou cosinové
a sinové modulované slozky (FID 1 a FID 2)
ziskany — postupnym  prenosem  redlné a
imaginarni slozky. Pri , sensitivity-enhanced *
experimentu (D) jsou preneseny obé slozky (F+)
a (F—) signalu a rozliseny pomoci 180° pulzu p.
Tyto dva FID jsou secteny a odecteny, aby se
ziskaly cosinové a sinove modulované signaly s
dvojnasobnou amplitudou. Diky kumulaci Sumu
se SNR zvyisi o faktor \2.
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Pro spravné zjisténi chemického posunu musime pro kazdou dimenzi zaznamenat redlnou 1
imaginarni slozku signalu. Toho se pro neptimo detekované dimenze typicky dosahuje metodou
States, diky které ale klesa citlivost experimentu o faktor V2 za kazdou nepfimou dimenzi.
Dlouho panoval nédzor, ze je to v NMR pevné faze
nevyhnutelné, protoZze dostupné pulzni sekvence
neumoziuji prenos obou slozek signdlu z jednoho

3("N)/ppm = 50
125.4 116.1 107.6 [51

@ ...... 52
53

jddra na druhé (transverzalni mixing). Princip 54
,,sensitivity-enhanced* detekce vyuzivajici @ """ £
transverzalniho mixingu je ve zkratce vysvétlen na | || @@ 157 O
obrazku 1. A snm || wbe |[5B

N r s ~ ’ .. ’ x2.58 59
A zde pfichazi nase prace: Rozhodli jsem se pomoci L60
metody optimalnich procest (Optimal Control, OC), m M( e
ktera vyuzivda velmi efektivni optimalizacni , ZM\ JAANS
algoritmus, najit tvarovany pulz pro transverzalni T e
mixing numericky. Bylo v8ak nejprve potteba ukazat, op. 2. porovndni 2D ez (pro
ze tento numericky pfistup pievzaty z ref. [3] je  yyedeny N chemicky  posun)

skute¢né funkcni a dostate¢né robustni. V clanku I)
ukazujeme, Ze pulzni sekvence ziskana pomoci OC
nejen poskytuje vybornou shodu mezi teoretickou a

konvencniho (modra) 3D hNCACO
experimentu se ,,sensitivity-enhanced
(Cervend) variantou pro jednotlivé

aminokyseliny  ve vzorku  tripeptidu
fMLF. 1D spektrum ukazuje vez pro
chemicky posun Ca indikovany
carkovanou carou. Pozorované zvyseni

experimentalni UCinnosti, ale 1 celkové piinasi
efektivnéjs§i prenos koherence mezi jadry nez
dosavadni metody. Zaroven je vyrazné robustnéjsi a
nevyzaduje peclivou optimalizaci pted kazdym

. x: o citlivosti  (SNR) mirné presahuje

experimentem, ¢i pro rizné vzorky. : ;
e, . . - i . teoretickou  hodnotu (2) diky
Ucinny nastroj jsme si tedy pfipravili a bylo na case . .
kompenzaci nehomogenit

jej pouzit pro kyzeny transverzalni mixing. Ten se
nam podatilo optimalizovat nejprve pro prenos mezi
j&dry rtiznych (heteronuklearni, ¢lanek II) a poté i stejnych (homouklearni, ¢lanek IIT) prvki.
V obou ptipadech splnily OC pulzy (Transverse mixing Optimal control Pulses, TROP)
o&ekavani a jejich vyuziti v multidimenzionalnich experimentech prinasi zvyseni citlivosti 0 V2
za kazdou nepiimou dimenzi, jak ukazuje ptiklad SNR ve 3D experimentu na obrazku 2. To
vzhledem k rustu citlivosti s odmocninou z experimentalniho ¢as (poCtu scanl) vede
k bezprecedentnimu zkraceni experimenti pro mnohadimenzionalni spektra. Napiiklad mésic
trvajici 5D experiment z Ref [2] by v nasi sensitivity-enhance verzi trval pouhé dva dny. To je
zasadni predevsim u vzorkl s velmi malou citlivosti, napt. amyloidnich plakt uzce spojenych

s neurodegenerativnimi chorobami, kde naSe metoda zveda citlivost ptiblizné trojnasobné
(Clanek II).14

Soucasti publikaci IT a III je také sada specidlnich 2D a 3D pulznich sekvenci vyuzivajicich
nasich OC pulzi, které umoznuji kompletni pfifazeni patefniho fetézce proteint. Ukazalo se
velmi uzitecné tuto sadu néstrojii vetejné sdilet, protoZe na nasi praci plynule navazuji dalsi
pracovisté. Napiiklad C. Oster!”l vyuzil nas piistup pro vyvoj 4D pulznich sekvenci. Jesté

zajimav¢jsi je pak prace tymu L. Andrease, kteti nalezli analyticky piistup pro transverzalni

mixing, ale pfiznavaji, ze je inspirovalo naSe numerické feSeni, bez n¢hoz by i nadale byl

tento zplisob zvyseni citlivosti povazovan v NMR pevné faze za neproveditelny.!>6

radiofrekvencniho pole v metode OC.

[1] Le Marchand, Chem. Rev. 2022, 122, 9943-10018.
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[4] Daskalov, Proc. Natl. Acad. Sci. 2021, 118, 1-8.

[5] Nimerovsky, JACS Au 2023, 3, 2763-2771.

[6] Nimerovsky, J. Phys. Chem. Lett. 2024, 15, 6272—6278.
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Polaritony jsou hybridni excitace svétla a hmoty, které umoziuji extrémni lokalizaci
elektromagnetického pole a diky tomu maji fadu aplikaci, naptiklad v (nano)zobrazovani,
senzorice, optoelektronice nebo vinovodné technice. Vlastnosti polaritonovych excitaci mohou
byt Kontrolovany pomoci (nano)strukturovani a vybérem vhodného materialového prostiedi,
avsak ovéteni kyZenych vlastnosti nemusi byt pravé kvuli lokalizaci polaritonového pole pod
difrakénim limitem snadné. Tento soubor praci piedstavuje dvé techniky, kde jsme pro
zkoumani polaritond v infraervené oblasti spektra vyuzili velmi lokalizované sondy v podobé
uzkého elektronového svazku a svétla zfokusovaného na nanometricky hrot.

Prvni pfedkladand prace se zabyva fononovymi polaritony V tenkych vrstvach hexagonalniho
nitridu boru (hBN). Ukazali jsme, ze fononové polaritony lze snadno vybudit pomoci
elektronového svazku v rastrovacim prozafovacim elektronovém mikroskopu. Diky moZnosti
detekce velmi malych energiovych ztrat elektront a kontrolované pozici svazku na vzorku jsme
dokazali vlastnosti fononovych polaritoni charakterizovat jak spektralné, tak prostorové [jak
1ze vidét ve spektrech na obr. 1(a)]. Za vyuziti kombinace experimentalnich vysledkt a semi-
analytického modelovani jsme zjistili, ze hrany vzorku nebo nehomogenity v substratu mohou
zasadné ovlivnit vlastnosti fononovych polaritont, konkrétné zménit jejich propagaci nebo
zajistit vetsi lokalizaci pole, coz by mohlo byt kli¢ové pro nanosenzory nebo vinovody
vyrobené z hBN.

V druhé soutézni praci jsme zkoumali moznost elektromagnetické vazby mezi dvéma riznymi
typy polaritonovych excitaci: lokalizovanych plasmonovych polaritoni ve zlatych
nanocasticich, tzv. nanoanténach, a fononovych polaritonti v tenké vrstvé oxidu kiemicitého.
Diky kombinované excitaci fononovych a plasmonovych polaritoni lze dosahnout dalSich
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zajimavych efekti, jako je napiiklad spektralni posuv, fizeni smérovosti propagace nebo
fokusace pole. Vlastnosti téchto spfazenych excitaci jsme analyzovali pomoci infracervené
spektroskopie Vv dalekém poli, ale také jsme vyuzili spektroskopii energiovych ztrat
Vv elektronovém mikroskopu. Ukézali jsme, jak vysledky ziskané pomoci obou technik
interpretovat a porovnat. Také jsme zjistili, Ze pomoci polohy elektronového svazku lze ovladat
miru vybuzeni plasmonovych excitaci a v dusledku i to, jak silné vazby mezi obéma typy
excitaci dosdhneme.

Posledni prace vyuziva pro prostorové-spektralni analyzu polaritonovych excitaci rastrovaci
optickou mikroskopii v blizkém poli. Tuto techniku jsme aplikovali ve studiu plasmonovych
polaritoni v telluridu stfibrném (Ag2Te). Tento material se vyskytuje v monoklinické
krystalové struktufe a za pokojové teploty chova jako slabé dopovany polovodic.
Zobrazovanim tenké vrstvy a nanostruktur Ag»Te jsme ukéazali, Ze vlastnosti tohoto materialu
zpusobuji silnou anisotropii a nizkou energii plasmonii (odpovidajici frekvencim v jednotkach
THz), coz je pro tento typ excitaci velmi netypické — obvykle |ze plasmonové polaritony
excitovat v uslechtilych kovech, kde je jejich propagace isotropni a energie fadove vyssi. AgzTe
tedy predstavuje zajimavou alternativu pro plazmonické aplikace v oblasti THz.

EELS Experiment EELS Sim (@6 meV Res) (b)

4.25THz

Energy Loss (meV)

a0 Exp. Fit
0 50 100 150 200 O 50 100 150 200
Distance to Edge (nm) Distance to Edge (nm)

Normalized EELS (au)

Obr. 1. (a) Srovndni experimentadlnich (vlevo) a teoreticky modelovanych (vpravo) spekter
energiovych ztrat elektronit v zavislosti na vzddlenosti elektronového svazku od hrany tenké
vrstvy hBN. Pomoci modelu Ize urcit, Ze ve vrstvé jsou excitovdany fononové polaritony a
Vyextrahovat disperzni zavislost téchto excitaci. Prevzato z prvni soutézni prdace. (b) Disk Ag2Te
zobrazeny pomoci svétla s frekvenci 4.25 THz rastrovacim optickym mikroskopem v blizkém
poli (vlevo) a fourierovska transformace obrazu (vpravo), kde je patrna excitace anisotropné
se propagujicich plasmonovych polaritonii. Prevzato z tieti soutézni prdce.
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Laser-Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS) is a method of analytical chemistry that
provides a qualitative and quantitative sample analysis. As this method has been implemented
in more and more applications, certain limitations and drawbacks have been raised from this
progress. Some of these limitations are connected to the fact, that the ablation process of a
sample is fast and dynamic and the changes of the plasma plume in time and space are a question
of a few microseconds. As this can cause certain limitations in the analysis process, there has
been a question of how to minimize or eliminate these problems. For this purpose,
supplementary methods have been more and more implemented in the LIBS experiments. The
goal is simple, acquire more information from the complex process of the ablation and improve
the analytical performance of LIBS, be it in the scope of qualitative or quantitative analysis.
Here lies the main motivation for this collection of work.

The goal of this collection was to research, implement and utilize complementary methods, that
could be used in combination with the existing LIBS experimental setup. As a result, direct
plasma imaging, shadowgraphy and sound analysis systems have been implemented and
streamlined into the typical analytical process. Each of these methods brings certain additional
information.

16



Kategorie B - 3. misto - Jakub Buday

For direct plasma imaging, it can be the spacious- temporal morphology of the plasma plume,
or the distribution of individual elements within its volume. This information is directly tied to
the experimental conditions of homogeneity of the sample itself. It has been shown that the
morphological information of the plasma plume can be utilized for spectra correction and
improving the performance of the LIBS analysis.

The Shadowgraphy method can be used to calculate the energy spent on the ablation itself,
pointing at the thermal properties of the analyzed sample. Since various samples have also
different physical properties, the ablation rate across different samples is not uniform.
Therefore, Shadowgraphy can bring more insight into the ablation process.

Lastly, the sound information from the generated shock wave is connected to the amount of
ablated mass. All of the mentioned supplementary methods were examined and utilized within
this collection. Insight into these methods together with the LIBS analysis was done
individually for each method as well as from the point of their mutual combination. The
theoretical information as well as their background is described and discussed. Moreover, the
technical information is discussed and analyzed, be it the implementation of the LIBS
experiment, or the actual data analysis process.

Figure 1: General top overview of the experimental setup. The sample is placed in the center of the stage,
and signals from the plasma plume are collected. Laser (L) beam is expanded (O1) and focused by optics
(O2) onto a camera (C1) = Shadowgraphy. Images of the plasma are transmitted by optics (O3) onto a
camera (C2) = direct plasma imaging. Shock wave intensity is captured by a microphone (M) = sound.
Characteristic radiation of the plasma plume is captured by collection optics (O4, O5) and transmitted by
optical fibers (OF) to respective spectrometers = LIBS spectra.
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