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Buirletin

Cislo 30 gerven 1979

27. schize hlavniho vyboru Cs. srektroskopické
spole®nosti pri CSAV se konala dne 25. Zervna 1979 v Né-
rodnim technickém muzeu v Praze 7.

Schizi zahdjil Dr. Josef Kuba a piedal vedeni
schiize prof.Ing.Eduardu Pl8kovi.

Zprévu o &innosti pfedsednictva pfednesl Dr.Moldan.
Znovu upozornil na platné zaésady pro poPéddni akci Spoled-
nosti; jestliZe je pofadatelem {3SS, je nutno, aby byla za-
hrnute v plénu a rozpotu. JestliZe je Spole&nost spolupo-
Padatelem, akce musi byt pfedem schvélena predsednictvem a
v8ichni zainteresovani &lenové SpoleZnosti musi byt o akei
informovéni.

Prof.P13ko byl povéfen, aby zastupoval Cs.spektro-
skopickou spoleZnost na schiizi ndrodnich delegétd na XXI.CSI
{(Colloquium Spectroscopicum Internationale) a B.ICAS (Inter=-
national Conference on Atomic Spectroscopy) v Cambridgi.

Ing.Trika prednesl nédvrh plédnu odborné &innosti na
rok 1980. Hlavni akci v roce 1980 bude 6.&s.spektroskopickd
konference v NitFe,

Cs.spektroskopické spoleZnost uspofédala ve dnech
18.-22,6,1979 v Mikulov® v Kru3nych Hordch seminéf "Metodické
otézky analyzy anorganickych sloZek ovzdudi®,

. Semin&# pripravil a #{dil Dr.Bedfich Moldan, CSc.

Predndsky byly zam&feny na otazky odbdrd vzorkd,
metod stanoveni plynnych, pevnych a kapalnych sloZek ovzdud{
a interpretace a hodnoceni vysledkt. DileZitou souldsti byly
pPednddky z oboru meteoroclogie a organizace m&ficich siti.

V rémci seminé¥e byla uspofddéna exkurze, pPfi které byly
shlédnuty rekultivadni akce v SeveroZeském hn&douhelném revi-
ru a lesni porosty vrcholovych partii XruXnjch hor, zasaZené



exhalacemi. V zdv&ru seminé¥e probZhle diskuse na tema
sprévnostl. pfesnosti a representativnosti vjsledkd a
hlavnich zdrojd chyb.

Byly predneaeny ptednésky :

DuSan Z 4 v odsky , Magdaléna Bre Zn 4,
Hydromateorologlcky dstav, Bratislava: Problémy kontroly
regiondlneho znelistenia ovzguﬁla,

Jaroslav Santroch, IrenaTe s ato
Hydrometeorologicky ustav-0S0C0, Praha: Mafeni zng§1étén1
ovzdui{ v Praze,

Magdaléna B r e 2né, DuSan Z4vodsky,
Hydrometeorologicky istav, Bratlslava rimenté
vyskum zneZistenia ovzdudia vo vybr oblagtiach

Jan Abrahanm, Hydrometeorolog1ckj dstav,

Usti nad Labem: Sledovéni znedist udji v oblasti
ohofi systéme ill
Frantisek R e i n , CSAV Ostav fyziky atmosféry,
Praha: Meteorologické aspekty m&rendi Skodlivin v ovzdusi,

Ivan O brusn { k , Ustay jaderného vyzkumu,
ReZ u Prahy: kte todické problémy pfi aktivadnj
analyze atmogférickych 3kodlivin,

Irena T e s a ¥ o v 4 , Hydrometeorologicky
dstav - 0S0C0, Praha : Atmosférické aerosoly,

Tibor G &4 1 , Katedra fyziky Pedagogicke) fa-
kulty, Nitra: Niekto odické problé aer

lov iskrovym hmotnostnym spektrometrom,
Natélia Pl i e 3 ovské,Karol F1 ériédn,
Katedra chémie HF V3T, Ko&ice: Speggggg;gf;ggé stanovenie
opovye rvkov v raé h 4
Ji*f N o v 4 k , Hydrometeorologicky ustav,
Ust{ nad Labem: Analfza sloulenin F a S v imisich,
Jan Bre jcha, ORGREZ Most Stanovend
idni usiku a snor (9 us uo z tého
vzorku,

: Pavel S édgner , Lubomir Kacele , Che-
moprojekt Praha, J. Macner, Hydrometeorologlckj

dstav, Praha: Nové poznatky z{gkané pfi studiju fotometrické-
ho stenoveni kyslidnjku siFicitého metodou West-Gaeke,

JivrYf Sme jkal , Vyvojovy a racionaliza¥ni
istav primyslu papfru a celuldzy IRAPA, Praha: Systém pro
gonthué ni m&feni emisi kysli&niku glilé;téhg z _vyroben
ulfitové bunidiny,

Miroslav J e 1L { n e k , Katedrs fyzikélni

elektron1ky CVUT FJFI, Prsha: DAlkové méfend anorganickych
gloZek v ovzdu3i pomoci laseru.

e = e L

Dana Fottovéd, Bedfich Mol dan,
Ustredni \stav geologicky, Praha: Zkudenosti s odb&rem
sréfkovych vod,

Jitina Kore &k ov &, Ustfedn{ ustav geo-

log1ckj Praha: 1yza sréikovych v tomovou ]
spe 3;9mgtr1i. |

Miroglav V e sel T e Ustfedni dstav geglo-
. i ké

Vliadimir Marek, Petr Holler, Stétni
vyzkumny dstav ochrany materidlu G.V. Ak1mova. Praha:
Metodi 0 { drovnd znefistén h_atmosfe-

1ickych stanicich SVUO

Petr Pu s chel , Vyzkumy istav pro hn&dé
uhli, Most: taminac oce z a_refer 1 bla
anorganickymi slozkami aerosoly.

Eva Outratovéd,6 OONZ- OHS, Praha:

ah olova ci ro é re va u-
pikaci,
Bohumil 2 i tnansk y ., Cs. metrologicky
istav, Bratlslava iektoréd m tr ic a ty merania
a nejmé & ickye Z ovzdulia



SEKCE OPTICKE ATOMOVE

SPEKTROSKOPIE

24, pracovni schiize se konala dne 30.5.1979
v Havifov& na téma "Proces inovace spekirochemické enaly-
tické metodiky, p¥istrojového vybaveni a hodnoceni tech-
nicko-ekonomické efektivnosti®,
Schizi p¥ipravil a #{dil Dr.Jan Mréz.

Byly pFedneseny piednésky:
Bohumil P o 1 e j , VSCHT Praha: Spektrochemické

analytické gﬁ%ggx a pPedpoklady jejich inovaci.
resume nedodano.

Miloslav L u k & 8 , VO CKD, Praha: Metodi
v a acovdni pro stic info

Referdt ve své uvodni %4sti objasruje a zddvod-
_fluje vyznam vddeckotechnickych a prognostickych informaci

pro préci v&deckych pracovnikd a odborniki obecn® a vymezu-
Je oblast vyuZivédni obou druhd informaci.

V dal3im se zddraznuje vyznam vddeckotechnickych
a prognostickych informaci pro odborniky pracujic{ v oblasti
spektroskopie a nutnost pfedvidéni didsledkd rychlého rozvoje
v&dy a techniky pro tento obor, zejména vznik pPredpokléda- e
nfch novych zarizeni, pfistrojového vybaveni a metod préce.
Upozornuje se na vyznam automatizace a uplatndni poditaZd
v oblasti spektroskopie.

Navrhuj{ se formy zjisfovéni a zpracovéni v&decko-
technickych a prognostickych informacf pro odborniky ve
spektroskopii, a to v souladu se soulasnymi moZnostmi. Do-
poruuje se odbornéd ¥asopiseckd literatura a upozornuje se
na mo#¥nost vyuiivéni magnetopédskovych systémd INSPEC a
CACon pro oblast spektroskopie. UvAd&j{ se nZkteré zdkladni
pokyny pro prédci s prognostickymi informacemi.

V z4vé&ru se poddvé ndvrh na pokryti informaZnich
poZadavkd odbornikd ve spektroskopii vyZlen¥nim pracovnika
pro tuto &innost, nebo vytvoPfenim skupiny sloZené z pracovni-

k& VIEI pfislu3nych pracovidf a spektroskopickgch odbornfikd.

Ji*f Hou sk a , V8 (KD, Praha: Mikroproce-

gory v inovaci pFistrojové techniky,

V¢znamnou mo%nost racionalizace zpracovéni toku
informaci ve spektroskopické laborato¥i nabizi vypoletnd
technika. Ve srovnéni s oblasti hromadného zpracovéni dat
a vddecko-technickych vypo¥td zde najde efektivni uplatn&ni
i jednotka men3i - mikropoZitat. |

MikropoXita%e mohou pracovat se vstupy v piimém
elektrickém napojeni na zdroje informaci nebo poveld. ;
Vystupy mikropoZita¥e jsou napojeny na informadni displeje
- miZe byt pouZita tiskérne, délnopis, video - displej.
Prévd tak mohou vystupy dévat signdly pro vykonné &leny ja-
Xo jsou elektricky ovlddané spina¥e, signalizace, ventily,
servopohony atd. Pro komunikaci obsluhy s mikropo{italem
1ze poufit klévesnici pro vstup a displej pro vystup dat.

Nikteré mikropo¥ita¥e pouZivaji pro uchovéni dat
a programu i magnetické pam&fové jednotky - kazetu nebo
Floppy disk. Ne)8ast&ji uZivané jazyky (blok s firmware)
jsou obdobou jazyka BASIC, jehoZ jedna verze pro mikropodi-
ta%e mé jméno TINY - BASIC.

. Mikropoditad samotny miZfe byt velkoseriovym a tedy
i lacinym vyrobkem. Pro jednotlivé aplikace jsou speciali-
zované jen bloky prizpisobeni na vstupech a vystupech a
z8klad ztstdv4 univerzélni.

Odborné skupina laserové mikroanalyzy

7. pracovni schize se konala dne 29.5.1979 v Ha-
vitova,
Schizi p¥ipravila a PFidila Ing.Vladimira Jéno3ikové.

Byla prednesena piednéska:

Josef K o z & k¥ , Vysokd 3kola zem3dZlskd,Praha:
Qtézky pPfistrojové techniky laserové mikrosnalyzy,

P¥ednés8ka obsahovala kritické zhodnoceni tech-
nickych parametrd mikroanalyzétoru LMA 1 pro nejlastdji vy-
uzivané gracovni podminky mikrcanalyzy s timto pf{istrojem:
dvojstupnovy systém buzeni s laserem v neFizeném provozu.

Byl zhodnocen vliv kapacity a indukce sekundédrniho
zdroje, vliv geometrického uspoPfddéni elektrod sekundérniho
zdroje a vzorku, kontaminace okol{f zésahu laserem sekundér-
nim elektrickym vybojem a byly uvedeny konkretni vysledky
z realizace metody pro analyzu geologickych materidld.

V dal3i Zdsti pPednésky byly uvedeny vysledky pro
reprodukovatelnost Ubdru hmoty pFi analjze s riznym prims-
rem krdterku (pro 80 um 10 - 20 % rel.) a praktické vyuZi-
t{ regresni zdvislosti intenzity spektrdlni &&ry na dbZru
hmoty (resp. objemu vzniklého krdterku) ke kalibraci a



vyhodnoceni vysledkd bez pouZiti referentniho prvku. (Uve-
den p¥iklad pro stanoveni Fe v geologickych materidlech).
D4&Ie byly hodnoceny i dalsi obecné moZnosti vy-

uziti laserové mikroanalyzy, jako je zmendeni prim&ru sto-
Py na vzorku p¥i mikroanalyze a vyuZit{ ¥izenych impulzi.

; Byly uvedeny i dal3i aplikace laserd ve spektrél-
n{ enalyze: ve spojeni s fotoelektrickym detekinim systé-
mem, ve spojeni s hmotovym spektrometrem a s dpravou k rea-
lizaci atomové absorp®ni spektrometrické analyzy.

Odborné skupinea spektroskopie kowvd

6.pracovni schize se konala dne 29.5.1979 v Ha-
vifové, ; )
Schizi pPipravila Ing.0ldridka Stankové.

Byla p¥ednesena piednéSka:

Jind¥ich L e g o , CVUT, FEI, katedra fyziky,

Praha: SouZasné problematika a dels{ vyvoj budfcich zdro-
i% pro spektrochemickou analyzu,

Jednim z fundamentélnich &lénkd celého spektro-
chemického analytického procesu pri analyze latek ve vi-
zudlni a ultrafialové oblasti spektra jsou budiei zdroje.
Na sprédvné funkci zdroje zévisi nejen kvalitativn{ a kvan-
titativni vysledek analgzy, ale predev3im jeho sprédvnost
a pPesnost., Pritom roz8ifovdni vyuziti spektrochemické
analyzy a poZadavky na zkrdceni a automatizaci celého pro-
cesu vyznam budicich zdroji déle zvysuji.

Zdroje, které dnes pPichézeji v dvahu, pracuji
vesm&s v pulsnim reZimu, ktery mé radu prednosti. Lze jim
krétkodob® vybudit i vySepoloZené energetické hladiny, pFi
pPijatelném stfednim zatiZeni elektrod, které se Zasto
je3t& sniZuje pritokem inertniho plynu.

AZ dosud vlédne predstava, Ze dostatedny polet
v¥bojt, pFes nd% se integrace provddi, jiZ zaru¥uje i
dostate&nou reprodukovatelnost vysledku analyzy. Proti té-
to domné&nce lze vznést ndkolik némitek zdsadniho rédzu. Je
nutno hledat spolehlivé cesty ke stabilizaci vyboje. Vedle
uplatné&ni pomocného jisk¥ist& &i zapéleni vyboje externim
zdrojem je moZno zlep8it parametry analytického jiskPidté
v elektrickém obvodu budiciho zdroje.

Z hlediska fyziky plazmatu lze problém stru&n&
charakterizovat tak, Ze je nutno zajistit okrajové podminky
a nékteré parametry plazmatu tak, aby se staly zanedbatel-
nymi fluktuace podstatné pro analyzu. Toho lze dosédhnout
nap¥f. vndjsim magnetickym polem vhodné konfigurace. vvraz-
nym makroskopickym proudénim plazmetu (stabilizace plynovym
&1 kapalinovym virem) nebo vn&jdim tlakem.

Dal3i moZnosti realizovat budfci zdroj potlalu-

m— e -

jici nestability plazmatu je zavést zp&tnou vazbu od vy~
bojového proudu zp3t ke zdroji. Idedlni by v3ak bylo,
kdyby zp&tnd vazba byla vedena nikoliv od vybojového
proudu, ale od intenzity spektrélni ¥éry. V soulasné dobd
se teorie dynamiky zp&tnovazebnich soustav studuje velmi
podrobn¥ jak z hlediska jednoduchych soustav s primym vli-
vem, tak i soustav slozit&jdich, vyuZivajicich modernich
kybernﬁtickych prvkd a schopnych programovéni (mikropro-
cesory).

Odborné skupina automatické spektrometrie v hutnictvi

4.pracovn{ schize se konala dne 29,5.1979 v Ha-
vitové. "
Sehdzi pripravil Ing.Karel Kubon, CSc.

Byla pfednesena prednéska:

Milogslav D v o ¥ & k¥ , Vyzkumny dstav CKD,
Praha: Qvlivndn{ procesu prevodu materiflu do plazmatické-

tavu rukturou ana v ch vzork

Na zéklad® speciéln¥ pripravenych vzorkd odli-
tych z tvdrné litiny do kokily z Zisté médi rozm&ru 100 x
100 x 355 mm byl sledovén mechanizmus transportu materidlu
do plazmatu, 0dlité vzorky m&ly primér 45 mm s odstupno-
vanou tlousdfkou 4 mm, 8 mm & 16 mm. Krom& toho byl posled-
n{ vzorek o tloudfce 16 mm odlévdn do piskového jédra. Pro
vzorky &.1 af 4 byly neam&feny rychlosti chladnuti:185 K/sec..
130 X/sec., 79 K/sec., 24 K/sec. Po \pravé analyzované plo-
chy pro kvantometrickou analyzu bgl kaZdy vzorek zvéAZen =2
odjiskiPen za stejnych parametrd. Ubytky stanovené dalsim
vé%enim byly pro vzorek ¥.1 a% 4 : 12,8 mg, 10,9 mg, 9,5 mg
a 2,5 mg. Metalografické vy3etfeni ukdzalo, Ze vzorek g.1
aZ 3 mé bilou strukturu s riznou velikosti jednotlivgch
gtrukturnich Wtvart. Vzorek &.4 pak pFedstavuje tvérnou li-
tinu s vyloufenym kuliZkovym grafitem. )

Spektrometrickéd m¥feni provedend za stejnych pod-
minek ukézala, e vyatupni signdly u prvnich ti#{ méteni se
u uhliku a kFemiku vyrazn® 1isi., Nejvyrazn&jsdi rozdil byl
zji3t3n u vzorku &.4. Z vystupnich 8ignéld lze odvodit, Ze
viastni vyboj v prvé fdzi napadd u vzorku &.4 kulidky vy-
loufeného grafitu na dkor vlastni kovové matrice.

Rychlost chladnuti vzorku, struktura vzorku,
transport materidiu vzorku do plazmatu tvoFi fet?z,_ve kte-
rém ka%dé jeho #4st miZe podstatnym zplsobem ovlivnit v{-
sledek analyzy. Céstend je moZno eliminovat tyto skute
nosti vhodnym predjiskfenim. Srovnénim pfredjiskifovacich
kFivek studovanych vzorkd dojdeme k zévEru, Ze totoZnych
vysledkd u vzorku &.1 doséhneme po 20 sec.pfedjiskfen{,
w vzorku &,2 po BO sec,,u vzorku &.3 po 100 sec. a u vzorku
&.4 po 200 sec.



Odborné skupina spektroskopie nevodivych materidld

Ve dnech 11.«15. &ervna 1979 se uskute&nil kurz
Metodiky kvantitativni spektrochemické analyzy pofddany
Ceskoslovenskou spektroskopickou spolelnosti p¥i dsav,
Odbornou skupinou spektroskopie nevodivych materidly v
Skolskom rekrea®nom stredisku, Elektréren II., Senec,
Slnednd jazerd. :
Vedoucim kurzu byla RNDr.Jana Kubové.

Kurz absolvovalo 26 poslucha¥l s riznorodym
stupn®m vzd&léni a riznym stupn®m praxe v oboru kvantita-
tivni emisn{ spektrdlni analyzy.

Prvd &dst kurzu byla obecnd, druhd byls specia-
lizovédna na skupiny geologickych materidld a vodivych ko-
vovych materidlfi. Semind¥Pe byly zamé&Feny na popis konkret-
nich pracovnich metodik.

Na zév&r kurzu dfastnici nav#tivili spektroche-
mické pracovidt® Geologického idstavu PFUK, Bratislava,

Lze konstatovat, Ze kurz splnil v celém rozsahu
vyt&ené posléni a lze jej oznalit za dspddny. Pro kursz
byla vydédna skripta.

Odborné skupina atomové absorp&ni a plamenové spektro-
skopie

Kurz atomové absorpZni spektroskopie byl uspo-
¥4dén ve dnech 12,-13, Zervna 1979 na VSCHT v Praze.

Teoretickd &d4st kurzu (8 prednédsek) se uskuted-
nila intenzivni formou (8 hodin denn&) ve velké posluchér-
né na V3CHT Praha. Na z4v&r prob&hla panelové diskuse, kde
v3ichni pfednéddejici odpovidali na dotazy tykajici se
praktickych analytickych problémd jednotlivych dlastnikd
kurzu. Poslucha&®i, ktefi se pFfihldsili i na praktickou
%4st kurzu, byli rozd&leni na jednotlivd Skoliei praco-
vist&, Praktickd &4st kurzu se uskutedni individuéln¥ v la-
borato¥{ich VSCHT Praha, U0G Praha, EGU Praha, Lachema Brno
a PFFKU Bratislava a bude ukonZena do konce r. 1979.

Kurz se setkal s velkym zédjmem a_pozornosti
viech W¥astnikd. Byla ocen®na vysoké droven v3ech predné-
ek a zejména skript (které v3ichni absolventi kurzu ob-
dr%eli), protoZe v sou¥asné dob& v Zeské literatu¥e chybi
monografie, kteréd by o AAS pojednévala v potfebné 3i¥i a
zachycovala vyvoj poslednich let této vyznamné analytické
metody. Kurz p¥isp&l k rozvoji AAS a jist¥& usnadni zadina-
jicim pracovnikim vstup do tohoto oboru.

SEKCE MOLEKULOVE
SPEKTROSKOPIE

Odborné skupina spektroskopie pevného stavu

14. pracovni schize se konala dne 28.3.1979
v Praze.
Schitzi pfipravila a ¥idila Dr.Milena ZAv&tové, CSc.

Byla pfednesena piednédska:

Claude M. Penchina, Department of
Physics and Astronomy, University od Massachusetts :

Cathodoluminescence from chromium and oxygen in gallium
arsenide, .
Two luminescence bands have been previously re-

ported in gallium arsenide doped with chromium, one cent=-
red around 0.80 eV with a no-phonon line at 0.839 eV, the
other a featureless band centred around 0.56 eV (1, ?).
We present the results of high resolution cathodolumi-~
nescence measurements with show that the line at 0.839 eV
has 13 components and that there are three broader lines
at around 0.57 eV associated with the lower energy band.
Temperature dependence measurements have shown that there
is no shift in the transition energies between 4K and 25K,
and indicate that splitting cccurs in both the initial
and final atates of the transitions. Relative transition
rates have been determined from the thermalization measu-
rements on the no-phonon lines. Weak absorption lines
close to 0.84 eV are also reported; Their relationship
with the luminescence features, the broad absorption
band previously seen in this spectral region (3) and pho-
toconductivity (4) will be considered. These lines are
correlated to a crystal field model with anharmonic Jahn
Teller coupling. The effect of oxygen in these spectra

is slso considered(5).

1, H.J.Stocker and M.Schmidt, J.Appl.Phys.47,2450 (1976)
2. W.H.Koschel, S.G.Bishop and B.D.McCombe, Solid State
Commun. 19, 521 (1976)
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3. D.Bois and P.Pinard, Phys.Rev. B9, 4171 (1974)
Ippolitova et al., Sov.Phys.Semicond. 9, 864 (1976)

4, Tyler, Jaros and Penchina, Appl.Phys.Letters 31.208,(1977)
Masut and Penchina (unpublished)

5. E.Ligﬁtowlers. M.Henry and C.Penchina, Int.Conf. on
Physics of Semiconductors, Edinburgh, 1978.

Supported in part by the Office of Naval Research under
contract NOOOl4 - 76 - C - 0890, by the Science Council,
and the University of London Central Research Fund.

15. pracovni schize se konala dne 23.5.1979
v Praze.
Schizi pPipravila a #{dila Dr.Milena Z4v&tové4, CSc.

Byly pfedneseny pfednédky:

P. 8iroky , Fyzikdlni ustav CSAV, Praha :
Magnetooptické vlastnosti feritd se spinelovou strukturou,

Interpretace optickych spekter feritd se spine-
lovou strukturou na zéklad¥ znémych experimentélnich idajt
je dosud obtiZné. Bylo konstatovéno, Ze zdrojem daldich in-
formac{ by mohla byt magnetooptické spektra, kterd dosud
nelze ziskat z literatury.

Hlavni %4st prednédky byla vinovédna rekapitulaci
m&Ffen{ poldrni Kerrovy rotece . (PKR), provéd&nych ve Fyzi-
k4lnim \dstavu. Pozornost byla zam&fena ptedevdim na rozbor
moduladnich techni pouZivanych p#i magnetooptickych expe-
rimentech a byly shrnuty zkusenosti s modulaci pomoci Fa-
radayovy rotace v toluénu, déle pravoihlou modulaci navrie-
nou Rinzemou a nakonec¢ s modulaci pomoci rotujiciho pola-
rizdtoru. Tento rozbor byl ukonden celkovym popisem vlast-
niho za¥*izeni a vysv&tlenim funkce jeho jednotlivych Zdsti.

V zévdru byly ziskané zkulenosti dokumentovény
zm&Fenymi spektry PKR ve spektrélnim oboru od 0.5 do 4.0 eV
pro osm vzorkd ze systému Mane3_x04, x£¢0;1,6) . Zm&Fené

hodnoty PKR se pohybuji v hodnotéch FéddovE setin aZ desetin
stupn&; reprodukovatelnost Jje zhruba 10 ®, petrné nédsledkem
poruch vznikajicich pfi optickém ledt3ni vzorkd.

Z. 35im3&a, Fyzikdln{ dstav CSAV, Praha :
Optické vlastnosti feritd se spinelovou strukturou.

Nejprve byla charakterizovéna velkd skupina
kysli&n{kd 3d- pFechodovych prvkd, jakoZto skupina létek
8 velkym stupn®m lokalizace valen&nich elektroni odpovéd-
nych za vyznalné magnetické vlastnosti. Z elektrického hle-
diska patr{ tyto ldtky v&t8inou mezi polovodile s plreskoko-
v§m mechanizmem vodivosti, p¥i n&mZ je ektivovéna pohybli-
voat nositeld proudu. Na zdklad® rozloZeni elektrond mezi
jednotlivé hladiny byl navrien jednoelektronovy pésovy mo-
del, tvofeny 3irokym valendnim pdsem 2p hladin aniontd
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kysliku 02" a vodivostnim pésem 48 od kationtd p¥echodové-

_ ho prvku. V zakdzaném pésu, jehoZ 3ifka je podle typu ky-

sliéniku 5 - 10 eV se nachdzeji degenerované lokalizované
3d-hladiny, které se vlivem vyménnych interakci a krysta-
lovym polem 3t&pi na jednotlivé termy. Optické vlastnosti
jsou pak chareskterizovdny fadou slabych uzkych absorp&nich
pésd v oboru energii dopadajicich fotond 1= 3 eV, zplso-
bengch pfechody mezi jednotlivymi 3d-hlaedinami kationtd,
nédsledovanych p¥i vy38ich energiich (3 - 5 eV) pfechody v
ddsledku ptrenosu néboje typu 2p—>3d, event. pfechody na
vy33{ orbity kationtd typu 3d—>4s. Ndstup vlastni absorpce
v disledku prechodd elektrond mezi valendnim a vodivostnim
pédsem nastdvA aZ pFi energiich nad 5 eV. Tyto obecné zéviry
byly dokumentovény vysledky m3Feni reflektivity, indexu
lomu a absorp¥niho koeficientu manganatych feritd v oboru
0,5 = 5 eV. Vedle absorp®nich pédsd zpisobenych pFechody

na 3d- hladindch iontd Fe3* a Mn%* se podafilo identifiko-
vat u n¥kterych sloZeni v blizkém infraZerveném oboru i
prispévek volnych nositeld, ktery se dal uspokojive® vy-
sv&tlit pomoci teorie malého polaronu.

Odborné skupina magnetické rezonan&ni spektroskopie

Odborné skupina Magnetické rezonan&ni spektro-
skopie uspofddala 26.4.1979 svou 13. pracovni schizi, je-
jiZ téma bylo "Vyuka NMR a EPR na vysokych Skoléch"™. Schi-
ze se konala v Brn& v n.p. Lachema a byla pojata jako pa=-
nelovéd diskuse na tato témata: Stav vyuky v zékladnich a
specializovanych pfednédSkéch, p¥istrojové vybaveni a po-
micky vZetn& skript a ufebnic a pfedstavy o tom, jak by
m&la vyuka vypadat., Schize se zilastnilo 20 pedagogl z jed-
notlivych &eskoslovenskych vysokych 3kol a to z V3CHT Praha
a Pardubice, z Matematicko-fyzikdlni fakulty KU Praha,
Chemicko-technologické fakulty SV3T Bratislava a z PFirodo-
v&deckych fakult v Bratislav&, Olomouci a Brni.

Panelovou diskusi zahéjil a ddastniky privital
Dr.M.Holik z n.p. Lachema. Po té informovali Jjednotlivi
dZastnici diskuse o stavu vyuky na svych vysokych Bkoléch.

Zévérem se v&t3ina diskutujicich shodla v tom,

%e s NMR charakteristikami organickych sloufenin by m&li
byt studenti dikladndji seznamovdni jiZ v zékladnich pfed-
nédskdch z organické chemie, tak jak to vyZaduje soulasny
trend, co? se projevuje nap¥. i v publikacich &ist& synte-
tického charakteru. Déle bylo navrZeno, aby byli zéjemeci

o magnetickou rezonan¥ni spektroskopii informovéni v rémeci
korespondence odborné skupiny téZ o publikaci novfch skript
z tohoto oboru, K tomu je t¥eba, aby pfisludni sutofi ozné-
mili nézev skript a jejich vydavatele jakmile skripta vyjdou
pFedsedovi 0S Doc.J.Komendovi na katedru fyzikélni chemie
PF UJEP v Brné,
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Seznam 8skript

M. Popl a kol.: Zédklady instrumentdlni analyz
(V3CHT Praha, V3CHT Pardubice

P. Adémek, E. Janedkovd. J. Kuthan, J. Pale&ek, V. Skéla,
P. Tr3ka : PPiklady z fyzikdlnich metod organické chemie
(VSCHT Praha, fak.organické technologie)

&, Kov4¥, A. Piklerovéd : Fyzikélne metddy zisfovania &truk-

tiry organickych zliu&enin - experimentélnéd tech-
nika a priklady (SVST Bratislava)

8. Kovad a kol.: Fyzikélne metddy zisfovania Struktiry
organickych zld&enin (SV3T Bratislava)

0. Exner : Fyzikdlna organické chémia-Struktira a fyzi-
kdlne vlastnosti organickych zldEenin
(SV3T Bratislava)

M. Holfk : NMR spektroskopie pro chemiky (PF UJEP Brno)
J. Sev&ik: Protonovéd NMR spektroskopie (PF UP Olomouc)

14, pracovni schize se konala ve dnech 30.5.-
1.6.1979 v rekreanim stfedisku SAV v Pezinskej Babe.
Schiizi p¥ipravil a ¥#{d4il Doc.Ing.Dr.Jaro Komenda, CSc.

Byly pfedneseny pfednédky:

Alexandr T k 4 & , Ustav chemickej fyziky,
Chemickotechnologické fekulta, SV3T, Bratislava: Volné a
koordinované radikdly v bioldgii a vo vyskume rakoviny
3tudovane metodou EPR

Nédorové bunky unikajd z integrdlnej kontroly
celého organizmu a chovaji sa ako nezdvislé jednobunelné
organizmy. Po strate medzibunelnej kontaktnej inhibicie
ich mnojenie a rast prebieha nekontrolovatelne bez koordi-
nécie s potrebami celého organizmu. Tdto antievoluZné ten-
dencia je charakterizovand zniZenim obsehu informécii a
vzrastom neporiadku, Neporiadok je silne nedpecificky a
m8%e byf indukovany velkym poZtom faktorov: Ziarenim, vy-
sokou teplotou, fyzikdlnym poskodenim, chemickymi karci-
nogénami, kyslikovym stresom, virusmi a tieZ nekontrolo-
vanou hladinou volnych radikélov.

Metddou EPR v obdobi poslednych desiatich ro-
kov sa nazhromdZdili experimentdlne dfkazy o existencii
voIngch radikdlov v biologickom prostredi ziZastnujicich
sa jednek normdlnych bune&nych procesov, jednak polas pa-
tologickych procesov. ‘

: EPR spektroskopia sa \ape3ne aplikcvala pri
3tddiu prenosu vodika ako aj elektronového prenosu u re-
akcii chemickych karcinogénov, u biologickych a synte-
tickych antioxidantov, ako aj pri 3tuddiu biologickgch

13

ter¥ov reagujicich s reaktivaymi kyslikatymi radikdlmi
alebo s radikdlmi karcinogénov. Podstatne nové tendencie
na drovni metalenzymami katalyzovanych biologickych re-
akcif boli odhalené 3tudiom koordindcie peroxy radikélov
na hémovych skupindch kontrolnych enzymov respira¥ného

eykclas V prispevku boli diskutované nasledujice oblas-
ti chémie volngych radikélov v oblasti bioldgie a pri vy-
skume chemicky indukovanej rakoviny:

1. Faktory kontrolujice reaktivitu voInych radikélov v
biologickom prostredi.

2. Jednoelektrdnové redox reakcie v pritomnosti prechod-
nych kovov a udloha kyslikatych radikédlov pri normél-
nych, enzymaticky kontrolovanych ako aj patologickych
radikédlovych reakciéch.

3. Klagifikécia karcinogén-potencidlnych a karcinogén-
preven¥nych antioxidantov na zéklade reaktivity ich
voInych radikdlov a synergetickych mechanizmov v pri-
tomnosti E a C vitaminu a glutationu.

Stanislav B i s kupi & , Katedra fyzik4l-
nej chémie, Chemickotechnologickd fakulta SV3T,Bratislava:
Kvantovg-chemicky pristup k vypo¥tom g-tenzora a kon3tént

erje ] interakcie,

Vychédzajic z kvédzirelativistick4ho hamiltoniédnu
boli sformulovand kvantovomechanické operétory dominantné
pri vypofte kondtént izotropnej hyperjemnej interakcie a
zloZiek elektronového g-tenzora. Nadrtol sa postup polo-
empirického pristupu pri vypo¥te kon¥tént hyperjemnej in-
terakcie z vypo¥itanych hodn8t spinovych hugtdt na s-orbi-
tdloch jednotlivych atdmov. Na odvodenie vz{ahog pre vy~
po¥et zlo%iek g-tenzora sa vyuZila poruchové teoria do 2.
poriadku. Boli diskutované problémy spojené s vypoltom
jednotlivych maticovych elementov a otézky invariancie
takto ziskanych vy¥sledkov voEi zmene polohy po¥iatku si-
radnicového systému. Tabulkovou formou sa prezentovali
vysledky vypo&tov uvedenych parametrov EPR spektier ab
initio a semiempirickou INDO metodou.

G. P1lesch, Ustav enorganickej chémie SAV,
Bratislava: uziti ri_ 3tddiu komplexov prech e

kovov fixovanych ne povrchu anorganickych nosidov,
Studovali sa EPR spektrs komplexu TiCly.2THF

vigzaného na povrch anorganickych nosifov (MgO, SiOz) mo-

difikovanych Grignardovym &inidlom. Povrchové komplexy
Ti(III) vykazuji asymetrické linie EPR g=1,94,4 H=5 mT,
%0 sveddi o tom, Ze Ti(III) je zabudovany v ligandovom
poli nizkej symetrie. Intenzita signélu EPR zodpovedd
mnoZstvu Ti(III) stanovenému cerimetricky, &o znamend, Ze
Ti(III) je viazany na povrchu vo forme magneticky izolo-






