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Bulletin

Gislo 21 z&¥{d 1975

Dne 28.kvétna 1975 se konalo v Ustavu makromoleku-
lérni chemie CSAV v Praze 6 slavnostni zasedéni u prileZitosti
30.vyroti osvobozeni Ceskoslovenska Sovétskou armédou.

Slavnostni projev pronesl v zastoupeni predsedy
RNDr.Josefa Kuby CSc Dr.Véclav Vlédek.

: Prof.Dr.Frantigek C4ta &len korespondent CSAV pro-
nesl projev, ve kterém vysoce ocenil préci Ceskoslovenské spek-
troskopické spoleénosti.

21 zaslouZilych pracovnikd Cs.spektroskopické spo-
lednosti bylo vyznamenéno &estnym uzndnim.

V pracovni #dsti slavnostni schize byly prosloveny prednédky :

K. DS rff el , Technische Hochschule "Carl
Schorlemmer" Leuna-Merseburg, NDR : Erkennen und Erweitern me-
thodischer Grenzen der angewandten Spektroskopie. (Methodische
Konsequenzen des 36 - Kriteriums.) :
: Die meisten dei in der Analytik durchgefthrten
Messungen sind Differenzmessungen. Eine Differenz darf als si-
gnifikant betrachtet werden, wenn

ot e e e B PR
Dieses messtechnisch allgemein gilltige Signifikanzprinzip wurde
von H.Kaiser in Kombination mit einer vollstandigen Analysen-

vorschrift benutzt, um die Nachweisgrenze von Analysenverfahren
objektiv zu charakterisieren. Das Signifikanzprinzip lasst




sich aber auch mit anderweitigen Stoff- oder Systemdaten kombi-
nieren.

Bei quantitativen Analysenverfahren ist das Nach-
weisvermogen bestimmt durch Messfehler und Empfindlichkeit. Ist
die Empfindlichkeit als eine all gemeingliltige, von Instrumente-
inflissen nicht verfélschte Stoffkonstante anzusehen (z.B. Ex-
tinktionskoeffizient in der UV-Spektroskopie), so lésst das
Signifikanzkriterium allgemeine Grenzen fur die Methode oder
auch fur das spezielle analytische Problem voraussagen. Das
Nachweisvermbgen l&sst sich verbessern durch Einsatz fehlerver-
mindernder Messverfahren (z.B. Messwertintegration bei der spek-
trdmetrischen Losungsanalyse) oder durch externe Beeinflussung
der Empfindlichkeit (z.B. Externe Bindungspolarisation in der
IR-Spektroskopie durch Einsatz von LEWLS-SAuren).

Mit Hilfe des Signifikanzkriteriums lassen sich
eine Reihe von Begriffen eindeutig und chne Zusatzannahmen de-
finieren (z.B. "Auflosung" oder "Homogenitat"). Das Signifi-
kangkriterium erlaubt ebenfalls eine eindeutige Systematisie-
rung von Analysemmethoden und ihre gegenseitige Abgrenzung (z.B.
Direkte und indirekte Analysenverfahren). Durch Kombination des
Signifikenzkriteriums mit weiteren Stoffdaten (z.B. LFE-Bezie-
hungen oder Signslfunktionen) kann fir spezielle Stoffsysteme
die Moglichkeit einer direkten Analyse vorausbestimmt werden.

Ist bei einem zeitabhdnigigen Vorgang das Geschwin-
digkeitsgesetz (einschl. der Geschwindigkeitskonstanten) be-
kannt, so kann durch Anwenden des Signifikanzprinzips die klein-
ste, noch erfassbare Dauer eines Vorgenges ahgegeben werden.
Derartige Betrachtungen erlauben z.B. die COptimierung des Ver-
h&ltnisses von Verdilnnungsgrad und Registrierdauer beli der spek-
trometrischen Losungsanalyse, die Auswahl geeigneter Messverfah-
ren fur dynamische Analysen oder auch Aussagen zur prinzipiellen
Nachweismoglichkeit kurzlebiger Individuen.

Die Aussagen verteilungsanalytischer Probleme kon-
nen mit Hilfe des Signifikanzkriteriums gesichert werden (Ver-
gleich einer modellm8ssig vorgegebenen Funktion mit der expe-
rimentell gefundenen Verteilungsfunktion). Bei Homcgenitats-
priafungen - als einfachstem Falle eines verteilungsanalytischen

Problems - liefert das Signifikanzkriterium eine Aussage zur
Effektivitédt der moglichen Versuchsanlagen.

Die Kombination des Signifikanzkriteriums mit
Stoff- oder Systemdaten erweist sich als eine sehr allgemein
einsetzbare Methode zur a-priari-Beurteilung von Analysenver-
fahren und von analytischen Problemstellungen, Es wird auf
diese weise mdglich, Begriffe und Verfahrensweisen eindeutig
zu definieren und zu systematisieren.

A, Schitz , SNTL, redakce chemické literatury,
Praha : Zavédéni mezindrodni soustavy Jjednotek SI v chemickych
oborech.

Usneseni Federdlni vlady USSR &.7 z ledna 1974, na-
vazujici na doporudeni Stdlé komise pro normalizaci RVHP €. RS
3472-72, vyvolalo urychlené piepracovéni normy USN Ol 1300 "Zé-
konné mérové jednotky" do formy platné od 1.8.1974. Tato norma,
spolu se souborem opat¥eni rozpracovanych na jednotlivé resorty,
md zajistit, aby nejpozd&ji do 1.1.1980 bylo na vsech uUsecich
¥ivota na3fi spolednosti uZivéno vyhradné zékonnych mérovych
jednotek. Z téchto opatfeni se chemické vefejnosti nejvice tyka
to, %e vedkerd védeckotechnickd literatura (kniZni i Casopisec-
k4), vedkerd vyzkumnd i vyrobni dokumentace i vedkeré ulebnice
a studijni pomicky, je budou vyddvény podinaje 1.1.1975, maji
obsahovat udaje zésadn& jen v zékonnych jednotkéch. (M1aje v Ji-
nych jednotkéch ne? zékonnych lze v nezbytnych pfipadech dolas-
né uvédét pouze jako ilustrativni na druhém misté, v zévorce &i
poznémce, za udajem v jednotkéch zdkonngch).

Zékonnymi jednotkami ve smyslu citované normy Jsou
jednotky mezinérodni soustavy SI (7 jednotek zékladnich - m, kg,
s, A, K, cd a mol, 2 Jednotky doplnkové - rad a sr, a pro kai-
dou velidinu jedna jednotka odvozend), déle doporudené nésobky
a dfly jednotek SI a 13 vedlej3ich Jjednotek, které nepat¥{ do
soustavy SI (jsou to : min, h, 4, °, *, *°, £, t, °C, &V, u,

UA, pe).

V chemickjch oborech tento pfechod na vyhradni pou-

%ivéni zékonnych jednotek znamend :

a) nutnost opustit vyjadfovéni fady velilin v dosud




b&Zné uZivanych jednotkédch a zvyknout si na jednotky nové. Jde
predev8im o jednotky, které dosud preZivaly ze soustavy CGS,
prestoZe uz CSN 01 1300 z roku 1963 je neuvédéla jako zdkonné
(dyn, erg, R, elst. j.ndboje, atm, maxwell, gauss, ocersted a slo-
Zeniny tyto jednotky obsahujici, nap?. dyn/cm, debye, erg/gauss
apod.), a déle jednotky vedlejdi, které byly v mezidobi 1963 -
1974 tolerovény (Torr, bar, barn, at resp. kp/cm kp/mm .
calIT, cal,,, poise, stok, rad, curie, rentgen apod.).

b) V oborech souvisejicich s elekt¥inou a magnetis-
mem bude nutno dbét na spravny zépis fyzikélnich rovnic v racio-
nalizovaeném tvaru s respektovdnim skutenosti, Ze v rémci sou~
stavy SI neni ani permitivita vakua, ani permeabilita vakua rov-
na nepoJjmenované jedni&ce. To s sebou pfind3{f ponékud odlizné
definice nékterych velidin (odli3ny tvar definilnich rovnic),
napf. u koeficientu polarizovatelnosti, magnetické susceptibili-
ty, Bohrova &i jaderného magnetonu, Debyeovy energie apod., Jja=-
koZ i nutnost dlisledn& rozlifovat mezi magnetickou indukci a
intenzitou magnetického pole.

¢) V termodynamice, elektrochemii a chemické kine-
tice, kde se pracuje se standardnimi stavy definovanymi jednot-
kovymi hodnotami p#islulnych velidin vyjédfenych v jinych neZ
zékonnych jednotkdch (napt. po = 1 atm) a déle v3ude tam, kde
se podle definice predpoklddd dosazeni &iselné hodnoty v Jjedno-
znacné udanych jednotkéch (nap¥. v definici specifické ot&divos-
ti), bude zifejm& nutno uchylit se k pouZivani relativnich veli-
¢in vztaZenych na prislusnou standardni %i srovnévaci hodnotu
(nap#. p, = p/p°, kde p°® = lol 325 Pa). Timto zZp&sobem by se po-
dafilo obejit nesndze, které by jinak vznikly nemoZnosti pouzi-
vat nékterych dosavadnich, nyni ji% nezékonnych jednotek, anebo
pracovat jako s jednotkami s nékterymi fyzikdlnimi konstantemi
(elementérni néboj, Bohrdv magneton, atomovd jednotka délky a,
faraday apod.). TimtéZ zplsobem by bylo moZ?no ¥edit problém ply-
nouci ze zdkazu jednotky debye.

d) V pfechodném obdobi bude nezbytné u viech pouzi-
vanych i z literatury p¥ejimangch ddaji a rovnic pedlivé kontro-
lovat, zda odpovidaji novym zésadém (tzn. provédst rozmérové

analyzy vztahd a porovnivat hodnoty vypo&tené pri dosazeni hod-
not v Jjednotkédch SI s uvédénymi vysledky pfepodtenymi do jedno-
tek SI).

Dne 28.kvétna 1975 se konala 19.schiize hlavniho
vyboru Us.spektroskopické spolefnosti v Parkhotelu v Praze 7.
Schizi zahdjil ve 14 hod doc.E.Pl3ko a ?1dil cely Jjejf pribéh.

Z dileZitych bodd jedndni uvédime : :

Dr.Moldan prednesl ndvrh pifedsednictva, aby byl do
hlavniho vyboru kooptovén Ing.Zden&k Kosina, ktery prevezme
funkci hospodére. Dr.Nové bude vykondvat funkci referenta pro
zahraniéni styky. Névrh piedsednictva byl jednomyslné schvélen.

Ve zprévé o &innosti atomové a molekulové sekce a
plnéni socialistického zévazku uvedl Dr.Mréz, ¥e kolektivni so-
cialisticky zévazek a individuelnt zévazky ¢lend hlavniho vybo-
ru jsou Uspé3né plnény. Na pracovnich schiizich, konferencich a
semindfich atomové a molekulové sekce bylo predneseno v uplynu~
lém obdobi 113 piredndek, kterych se zulastnilo 773 posluchadd.
VSechny pldnované akce se uskutednily a¥ na "Kurz m&feni vibra&-
nich spekter", ktery méla pPfipravit odborné skupina chemické
spektroskopie. Vzhledem k tomu, Ze odborné skupina chemické spek-
troskopie neuskuteénila plénované akce, navrhuje se jeji zrudeni
a zaloZeni odborné skupiny vibra&ni spektrosikopie pod vedenim
Dr.P.Klimy. S predloZenym ndvrhem &lenové hlavniho vyboru sou-
hlasi.

Ve zprévé o &innosti komisi konstatoval Dr.Ulbert,
Ze komise pro vypofetni metody uskutednila semin&f, kterého.se
zi¥astnilo 30 posluchadl. - Nézvoslovnd komise pripravuje nézvo-

" slovi pro hmotovou spektrometrii. - Skolskd komise soustfeauje

materidly o vyuce spektroskopie na vysokych Skoldch. - Komise
pro referendni materiély uskutelnila Uspé3ny semin&#, kterého
se zufastnilo 65 poslucha&d.

Dr.Rubeska referoval o pripravé plénu na pridti rok.
Plénovény jsou tyto vét3i akce :




Atomové sekce

21.pracovni schize

"Nové sméry vyzkumu v rozvoJi spektrochemickych analytickych
metod”

(L.Budé jovice, zé¥i)

Kurz zékladl spektrochemické analyzy
dokondeni z roku 1975
(Praha, duben)

Symposium "Spektroskopické metody analyzy nerostnych materidld"”
(Smolenice, duben)

0S spektroskopie kovi
Pracovni schize - "Racionalizace spektrochemickych analytickych

metod pro rozbor kovi v malych laboratorich"
(C.Budé jovice, zéii)

0S spektroskopie nevodivych materidld
a) IV.Vybérovy semind? o emisni spektroskopii

(Cingov, tnor)

b) Pracovni schize - "Racionalizace pfipravnych a pomocnych ope-
raci ve spektrochemické analyze nevodivych materidlg"
(C.Budg jovice, z&P{)

OS plamenové spektroskopie

a) SemindF "Plasmové vyboje a nové sméry v AAS"
(Brno, kvéten) A

b) Pracovni schize "VyuZit{ AAS v metoddch analyzy oleji (dia-
gnostika)" '
(C.Budéjovice, z&i1)

OS automatické spektrometrie

a) Kurz automatické spektrometrie ve spolupréci s Domem techni-
ky CVIS v Ostravé
(Ostrava, erven)

b) Pracovni schiize "Problematika normalizace v rozvoji metod
automatické spektrometrie"
(C.Budé jovice, z&b1)

0S5 rentgenospektrélni analyzy

Pracovni schize "Porovndni metod energetické disperse s metoda-
mi disperse krystalem"

(C.Bude jovice, z&rf)

0S lasercvé mikroanalyzy

a) Semindt "Laserovd mikroanalyza pro vyzkum homogenity materis-
1& L

(Ostrava, kv&ten)
b) Pracovni schiize "Novéd instrumentsélni technika v laserové

mikroanalyze" (za pritomnosti pracovniki fy VEB-Zeiss Jena)
(C.Buds jovice, z&i1)

0S lokélni elektronové mikroanalyzy

a) Pracovni schize na aktudlni téma
(Praha, kvéten)

b) Pracovni schiize na aktuidlni téma
(C.Budé jovice, z4r1)

c¢) Letni &kola EMA a SEM (2.b&h)
(Zvikovské Podhradi, #1jen)

0S instrumentdlnich radiocanalytickych metod

a) Semindf "ZvySovéni citlivosti stanoveni v aktivaini analyze"
(Kutré Hora, kvéten)

b) Semind¥ "Zpracovéni dat v radioanalytickych metoddch"
(C.Budé jovice, -z&71)

Molekulové sekce

0S spektroskopie pevného stavu

a) Pracovni schize "Soutasny stav optickych materi&ld pro infra-
¢erveny obor spektra" '
(Praha, I.&tvrtleti)



b) Pracovni schiize "Nové kvantové a pyroelektrické detektory
infraferveného zéfeni a jejich uZiti ve spektroskopii"
(Praha, II.&¢tvrtleti)

¢) Pracovni schize "Studium reflexnich spekter polovediZd typu:
Bi,Sey, sz'I'e3 a B12T93 gistych i dotovanych"

(Praha, III.&tvrtleti)

0S spektroskopie s vysokym rozlifenim a stimulované emise
IV.mezindrodn{ seminaf o infradervené spektroskopii s vysokym
rozliZenim - porddéd Ustav fyzikélni chemie a.elektrochemie J.H.
CSAV za spolupréce s Cs.spektroskopickou spolenosti

(Liblice, zdPi)

0S Mossbauerovy spektroskopie

a) Pracovni schize "Experimentdlni techniky pro Mossbauerovu
spektroskopii”
(Brno, brezen)

b) Fracovni schiize - téma neurdeno
(Bratislava, listopad)

OS hmotové spektrometrie

a) Pracovni schiize "Organické analyza pomoci hmotové spektro-
metrie" - "Probleémy analjzy prostifedi pomoci metody hmotové
spektrometrie!

(Praha, duben)

b) Pracovni schiize "Energetika ionizalnich procesi" - "Zpréva
0 mezindrodni konferenci o hmotové spektrometrii ve Floren-

sam

cii",
(Praha, #1jen)

OS elektronové spektroskopie a fotochemie
a) Pracovni schize "Novinky v pfistrojové technice"

(Pardubice, bfezen)

b) Pracovni schiize "Z&sady p¥i interpretaci elektronovych
spekter"
(Pardubice, z&ri)

\ 2 o2 5 s
¢) Semingér "Pokroky ve fotochemii®
(Pardubice, Cerven)

O0S vibraéni spektroskopie

a) Kurz méfeni vibra&nich spekter
(Praha, biezen)

b) Pracovni schlze ~ téma neurdeno
(Praha, ¥1jen)

US magnetické resonanini spektroskopie

a) Pracovni schize "VyuZiti posuvovych &inidel v NMR spektro-
skopii®
(Brno, unor)

b) Pracovni schize - 4,.EPR seminsi
(Brno, duben)

¢} Pracovni schiize "VyuZiti poditadi v magnetické resonandni
spektroskopii"
(Brno, ¢erven)

d) Letni 8kola NMR spektroskopie
ve spoluprédci s Cs.spoleénosti chemickou & zéavodni pobodkou
VIS Lachema Brno
(Brno, z&ri)

Komise pro vypoleini metody

Pracovni schlize - téma neurdeno
(Praha, II.Ztvrtleti)

Komise pro standardy a referenini materidly

Semindr - téma neurdeno
(Praha, II.&tvrtleti)
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ATOMOVA SEKCE

19.pracovni schiize atomové sekce se konala dne
29.kvetna 1975 v Ustavu makromolekulérni chemie (SAV v Praze.
Schiizi ridil HNDr.Jan Mréz.

Schiize byla vénovéna otdzkém soudasného stavu a
perspektivém vyvoje spektrochemickych analytickych metod v (SSR.
Jedndni se zufastnilo 78 pracovniki.

V programu schiize byly predneseny prispévky vedou-
cich jednotlivych odbornych skupin v nésledujicim sledu :

RNDr.Jan lrdz (v zastoupeni Ing.Q.Stankové) - spektrochemické
analyza kovil

Ing.Karol Floridn CSc - spektrochemické& analyza nevodivych ma-
teriéld

Ing.Kerel Kubon - automatickd spektrometrie

RVDr.Ivan Rubeska CSc - atcmové absorpce a plamenové spektrosko-
pie :

RNDr.Jaroslava Wankové CSc - rentgenspektrdlni analyza

Ing.Vladimira Jénodikovd - laserové spektralni mikroanalyza

Ing.Frantisek 3torek - lckdlni elektronové mikroanalyza

Ing.Miloslav Vobecky CSc - instrumentdlni radioanalytické metody

Ing.Karel Bifovsky - referenini materidly pro spektroskopické
analytické metody
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Odborné skupina spektroskopie nevodivych materi&ld

II.symposium o spektrochemii, jehoZ hlavnim pora-
datelem byla krajské pobolka Slovenské chemické spole€nosti pri
SAV v Ko8icich a spolupofadateli Us.spektroskopické spole&nost
pri CSAV a Katedra chemie HF V3T v Ko3icich se konalo ve dnech
27.1. = 1,2.1975 v hotelu Flora v Cingove.

Symposium bylo tematicky zaméfeno na pouZiti sta-
tistickych metod a vypoletni techniky v emisni spektroskopii.

Byly predneseny prednadky :

E. G e g us , bEisenforschungsinstitut, Budapest,
Madarsko : Der statistische Homogenitétsbegriff und die prézise
spektrometrische Analyse.

Die Zuverlassigkeit der emissionsspektrometrischen
Analyse als eines relativen (eichprobenverbundenen) Verfahrens
beruht sich auf der Homogenitét der zur Kalibration verwendeten
Standardproben sowie der zur oft wiederholten Kontrolle ge-
brauchten Einstellproben. In dem Verfahrensfehler (s) versteckt
sich immer neben der messtechnischen Streuung ( dcf ) der Inho-
mogenitétsfehler (SI) der Proben :

2 1

e &
g 61? + 8p

2

Der Letztere kann nachgewiesen werden, falls s; > Y <5f
Der messtechnische Fehler eines Verfahrens ist aufgrund von an
"homogen" anerkannten Proben durchgefihrten Versuchsserien zu
bestimmen, er soll aber bei prézisen Analysen in jedem Fall kon-
trolliert werden. Dazu braucht man wieder homogene Proben, die
zur Kontrolle das Gerftezustandes (Einstellgenauigkeit, Spektro-
meterdrift) dienen.

Zur Kontrolle der Homogenitét von Spektrometer-
Standardproben wurde der Homogenit8tsbegriff definiert, als eine

statistisch zugelassene Abweichung der Messdaten in einer Grund-

gesamtheit (M) :

= 1l
Pu =% - Sy
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Den bei der Homogenitétsprifung von Stahl- sowie
Roheisenproben gesammelten krfahrungen gem@ss wurden die statis-
tischen Bedingungen der prézisen spektrometrischen Analyse aus-
gearbeitet, Aufgrund der verwendeten bkinstell- sowie Kontroll-
testproben wird bei einer Versuchsserie der messtechnische Feh-
ler kontrolliert, der Spektrometerdrift pro Element gepruft und
der festgestellten Regressionsgerade entsprechend nachgefolgt.
Die Normalverteilung der Konzentrationswerte der zu einer Grund-
gesamtheit gehorenden Proben wird nachgepriift, im Falle einer
signifikanten Abweichung wird die Zuverléssigkeit der Prufserie
kontrolliert. Infolge der statistischen Natur der Probeninhomo-
genitéten sowie des Spektrometerdriftes kann eine prizise Korrek-
tion der Messdaten nur nachtréglich durchgefihrt werden.

Die mit den statistischen Verfahren sowie Pruftes-
ten verfolgte prézise spektrometrische Analyse ist unter Anwen-
dung entsprechend programmierter Rechenanlagen durchfihrbar.

Gegenwirtige Arbeitsstelle : Technische Universitat Veszprém,
Forschungsgruppe der Ung. Akad. d. Wiss. an dem Lehrstuhl fur
Anslytische Chemie.

K. Z2immer , Institut fir Anorganische und Ana-
lytische Chemie der Lorénd EStvos Universitdt, Budapest, Madar-
sko : Rechenmaschinenprogramm fur die Bestimmung der radialen

Verteilung der Temperatur und des blektronendruckes des Bogen-
plasmas.

Die Leistungsfahigkeit (Nachweisvermdgen, Prazi-
sion, usw.) der spektrochemischen Methoden, die fur die Besti-
mmung der Zusammensetzung von verschiedenen Materialien geignet
sind; wird von zshlreichen Grinden beeinflusst, von denen die
wichtigsten aus dem Plasma stammen. Von den Parametern, die die
Eigenschaften des spektrochemischen Plasmas bestimmen, soll als
primére die Temperatur (sowie der Elektronendruck), genauer ge-
sagt ihre raumliche (besonders die radiale) Verteilung hervorge-
hoben werden. Deren Werte sind nfmlich fur die im Flasma, u.zw.
an dessen verschiedenen Teilen vorsichgehenden physikalischen
und chemischen Reaktionen, und demzufolge-schliesslich fur die
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Intensitétswerte der verschiedenen Linien der Elemente des Plas-
mas zuallererst verantwortlich.

Mit einer bewussten Anderuné der Plasmatempersiur
(und des Elektrcnendruckes) kann die Leistungsféhigkeit des
spektroehemischen Verfahrens planmassig beeinflusst werden.

Fur die spektroskopische Bestimmung der Plasmatem-
peratur von Plasmen mit lokalem thermodynamischem Gleichgewicht
stehen zuverldssige Methoden zur Verfligung, doch sind diese sehr
langwierig und die zeitraubendenHandrechnungen steigern die
Fehlermoglichkeiten. Die numerische Rechenmethode, d.h. eine
Programmierung fur Rechemmaschine ist deshalb sehr vorteilhaft
verwendbar. Zur Ausarbeitung eines entsprechenden Programmes
mussten wir selbstverstandlich mehrere Probleme ldsen. In der
Vorlesung werden die theoretischen -Grundlagen und Versuchsbe-
dingungen der Messmethoden aufgfund des Zweilinienverfahrens
kurz behandelt, danach folgt die Besprecnung der mathematischen
Formulierung, d.h. das Prinzip des Rechermaschinenprogrammes
zur Berechnung der radiaslen Verteilung der Temperatur und des
blektronendruckes des spektroskopischen Bogenplasmas.

Nach Einspeisung der Eingangsdaten folgen die nach-
kommenden Uperationen : Ausrechnung der Intensit@tswerte mittels
1-Transformation, Untergrundkorrektion, Berechnung der Intensi-
t8ten entlang der Linie, Symmetrisierung der Intensitétskurve,
Berechnung der radialen Intensitatsverteilung des Bogenplasmas
mittels Abel-Transformetion, Berechnung der radialen Temperatur=-
verteilung des Bogenplasmas. In der Kenntnis dieser letzten und
des Iconisationspotentials des Barometerelementes wird die Berech-
nung der radialen Elektronendruckverteilung des Bogenplasmas
aus den Schwdrzungswerten eines anderen Linienpaares &hniich
durchgefuhrt. Die Rechenmaschine schreibt die Werte der Tempe-
ratur, bzw. des Elektronendruckes in Funktion des Radius des
Bogenplasmas aus.

Das Programm ist auch vom Gesichtspunkte der Pro-
grammorganisierung interessant, die Anzahl der Variationen der
Eingangsdaten ist namlich sehr hoch. Die Temperatur (Verteilung)
kann entweder aus den (entlang der Spektrallinien gemessenen)
Schwarzungen oder aus den von diesen vorher ausgerechneten In-
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tensitatswerten bestimmt werden. Die Intensititen kOnnen aus
den Schwarzungswerten entweder ohne oder mit Untergrundstrahlungs-
korrektion ermittelt werden. Es werden noch andere Variationen
bzw. Kombinationen von selbtstandigen Variationen aufgezahlt.
Man soll aufpassen, dass die entsprechenden Nessdaten an die
entsprechende Stelle des entsprechenden Blocks geschrieben wer-
den.

Berucksichtigend auch die Gesichtspunkte der leich-
teren Kontrollierbarkeit druckt das Programm alle Eingangsdaten
aus und macht aufmerksam, wenn je eine Datenreihe fehlt. Nach
‘unsch schreibt sie auch die entsprechenden Zwischenwerte aus.

' M. Matherny, Katedra chémie HF V3T, KoSice:
PouZitie politadov v emisne] spektrochémii.

PouZitie &islicovych poéitactov sa v emisnej spektro=-
chémii vedla bezprostredného spojenia s viackandlovymi analyzé-
tormi vyrazne uZ udomé&cnila pri vyskumnych précach a v rovnakej
miere aj pri analytickych précach, hlavne v spojeni s vyhodnoco-
vanim fotografickych zédznamov. PouZitie je mnohostranné a zahr-
nuje operdcie zadinajice ziskanim hodndt séernani, ich transfor-
méciou a konéiac aZ pri ziskavani koncentraénych udajov. V spo-
Jjeni s touto zdkladnou radou vyhodnocovacich operécii, je nutné
uskutotnovat celd sériu optimaliza&nych operdcii, spojenych s
jednotlivymi etapami kalibrécie. Vyznam pouZitia pocitalov Je
v tom, Ze podital za mimadddne krétku dobu je schopny spraco-
vat velky subor vstupnych dét. Pri spracovani takéhoto vstupné-
ho suboru je mo¥né kombinovat vypo&tové procediry s 3tatisticky-
mi vyhodnocovacimi procedirami. Préve pre tuto pridinu st vypo-
vede ziskané &islicovym pofitafom podstatne obsaZnejdie.

Problémy, ktoré sa v sudasnosti riedia vypodtovou
technikou mo#no nasledovne klasifikovat :.

- problémy, ktoré suvisia s meranfm hodndt sernani a ich trans-
forméciou ;

- problémy, ktoré sivisia s vyberom analytickych dvojic spek-
trélnych &iar, zahrnujlice aj testovanie hanologie;

- sledovanie matrixefektov ;

- sledovanie vyparovacich procesov integréalnymi vstahovymi
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krivkami ;

- problémy kondtrukcie lineérne prebiehajicich analytickych
priamok ;

- vypotet tzv. spektrochemickych hraniénjych hodndt ;

- vypotet hodn8t teploty plazmy, tlaku elektrdnov a pripadne aj
ich radiélneho rodzdelenia ;

- vlastné koncentralné stanovenie z experimentdlnych dé&t.

K. Eckschlager, Ustav anorganické chemie
USAV, Praha : PouZiti poétu pravdépcdobnosti pfi hodnoceni spek-
trochemickych metod a vysledki.

Polet pravdépodobnosti lze pouZit p¥i hodnoceni
spektrochemickych metod a vysledkd :

1. k aposteriornimu hodnoceni : matematickd statistika, vypolet
charakteristik, testovéni (tj. pouZiti statistické indukce),
regresni a korelaéni metody.

2, k apriornim predikacim : teorie informaci :
informaéni obsaZnost

I (p, py) = \[ p(x)logb-——ggéﬁ%— . dx
kde po(x) Je hustota pravdépodobnosti rozdéleni pfed analyzou a
p(x) po provedeni analyzy ;
informadni efektivnost

N
E = —GI"_ I (p’ po)

kde N je pofet soufasné stanovenych prvkd a néklady.
Veli¢ina E Je velmi vhodnd k posuzovéni spektrochemickych
metoecd.

Z, Habrman , Stitni vyzkumny ustav skléisky,
Hradec Krélové : Verwendung von statistischen Methoden in der
Emissionsspektralanalyse der Glaser.

Es wurde die allgemeine Methodik der quentitativen
Imissionsspektralanalyse der Gldser ausgearbeitet, auf derer Ba-
sis optimale Analysenverfahren zur Bestimmung von einzelnen
Glaskomponenten mit Hilfe von Spektrographen von mittlerer Dis-
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persion und mit einer photographischen Platte als Detektor ent-
wickelt wurden.

Die Konzeption der Methodik geht vor allem von den
Arbeiten von Holdt u.a., Matherny u.a., Fl3ko u.a., Dorffel und
Eckschlager aus. Die Methodik umfasst eine Reihenfolge von ein-
ander anknupfenden TEtigkeiten., Zuerst kommt die Wahl eines ana-
lytischen Linienpaares, dann wird die Homologie des gewahlten
Linienpaares ermittelt. Als erster Schritt in dieser Etappe kon-
struiert man die Bezugslinien (Integrale Verdampfungslinien)
nach Pl13ko und denn wird die statistische Analyse nach Holdt vor-
genommen (Streudisgramme). Ausser den auf dieser Weise gewonne-
nen statistischen Daten wird der Zweckmassigkeitsgrad des analy-
tischen Linienpaares getestet. Wenn alles in Ordnung ist, kann
man zur Konstruktion der Eichkurve herantreten. Aus der Regres-
sionskurve liest man die Konzentrationswerte der vorgenomenen
Parallelbestimmungen ab und nach Dorffels Methode ermittelt man
die Standardabweichung des analytischen Verfahrens und das Ve-
trauensintervalls des Mittelwertes aus Ublich vorgenommenen
Zanhlen der Parallelbestimmungen. Dabei beriicksichtigt man loga-
rithmischnormale Verteilung der srgebnisse.

Die ausgearbeitete Methodik der quantitativen Lmis-
sionsspektralanalyse der Gldser benutzt in weitem Ausmass mit
krfolg die statistischen Methoden und wurde als Informations-
Gbersicht Nr. 3, 1973 vom Glasforschungsinstitut in Hradec Kré-
lové publiziert. Die statistische Gesamtanalyse nach Holdt u.z.,
ihre Erweiterung von Pl8ko, Matherny, Flérién, Lavrin u.a., zu-
sammen mit den Arbeiten Uber die statistischen Methoden in der
analytischen Chemie von Dorffel und Eckschlager sind wertvolle
Hilfsmittel in der praktischen Spektralanalyse der Glaser.

G.Diimec ke, Zentralinstitut fiir anorganische
Chemie der Akademie der VAissenschaften der DDR, Berlin : Eine
einfache moglichkeit der EDV-gerechten Datenerfassung bei der
spektrochemischen Analyse.

Un eine Spektralauswertung von Photoplatten mo-
glichst rationell und der weiteren Datenverarbeitung mit EDV-
Anlagen angepasst durchfithren zu konnen, ist es zweckmassig,
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die Transmissionswerte ummittelbar auf Datentréger zu erfassen
und parallel dazu auszuschreiben. Im Rahmen des Vortrages wurde
eine einfache Mdglichkeit einer derartigen Datenerfassung be-

schrieben, Mit Hilfe eines halbautomatischen Digitalvoltmeters
und eines geeigneten Messwertlochsystems des VEB-Kombinat Fun-—
kenwerk Erfurt kann der Messprozess weitgehend rationalisiert

und frei von subjektiven Faktoren durchgefuhrt werden. Im ein-
zelnen werden der Messaufbau und die verschiedenen Moglichkei-

ten der Codierung der unterschiedlichen Informationen darge-
stellt.

A.Lavr in, Ustav vypodtovej techniky V3T,
Kogice : Testovanie homolégie dvojic spektrdlnych &iar.

Testovanie homoldgie dvojic spektrdlnych &iar sa
opiera o regresmi analyzu, menovite o vyhodnotenie rozptylovych
diagramov a o postuléty, ktoré pre spektrochemickd analyzu navr-
hel Pl8ko. Pre tento ddel bel navrhnuty algorytmus takého vyhod-
notenia parametrov rozptylovych diagramov = program SD=IM-70-,
ktory poskytuje vSetky potrebné testovacie udaje.

Pri novom ndvrhu postupnosti testovania pouZili sa
nové vyberové kritéria: testovanie korelainého koeficientu je
fundamentédlnym testom; druhym vyludujicim testom je testovanie
zhody Ztandardnych odchylok Y-hodnot. Daldie testovanie umo¥ni
potom po vy$3ie uvedenom zékladnom vyluZeni rozhodnit > idedl-
nej, vyhovujlicej a nevyhovujicej homologii dvojifc spektrélnych
¢iar,

V zévere sa poukazuje edte na uplatnenie vypoctovej
techniky, ktord zbudovanim verbé&lnych odpovedi umoZni dplne Jed-
noznalné rozhodnutie o miere homolégii,

A,B5venla,M Salcerov &, Oravské fe-
rozliatindrské zévody n.p., Istebné, O. Sc hi e s s 1, Stétny
vyskumny drevérsky ustav, Bratislava : Vyber optimélnych podmie-
nok metodou rozptylovych diagramov a posudenim analytickej funk-
Cle.

Boli navrhnuté pravidld, ktoré odstranuji subjektiv-






