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28, schiize hlavniho vyboru Cs. spektroskopické
Spoleénostl p¥i USAV se konala dne 4.prosince 1979 v Né&-
rodnim technickém muzeu v Praze 7.

Schﬁzl zahd4jil prof.Ing.Eduard Pl8ko, DrSc a
$#1dil cely jeji prtb&h.

Dr.Moldan pfednesl zprévu o &innosti pfedsed-
nictva. Konstatoval, Ze odborné skupiny vé&t3inou pracuji
spolehliv&, ale problémem stdle zOstévd Zinnost komisi.
Doporuduje se zapojit do prédce ve Spolelnosti mladsi Xle-

ny. Ve zpr4v& o edi&ni &innosti upozornil Dr.Molden,
%2e vedouci odborngych skupin p0311a31 pozd& resumé piednd-
3ek a tim zdréual vyddvéni Bulletinu.

Navrhuje se, aby o kurzech, seminéfich a konfe-
rencich byly v Bulletinu uvefejnovény rozsdhlej3i zpravy
(2 strénky).

Ing.Tr3ka prednesl ndvrh pfedsednictva jmeno-
vat Dr.3padkovou, Dr. ZévEtovou a Ing.Vobeckého zdstupci
pFedsedd sekei; Ing.Fldérigna jmenovat zéstupcem vedouciho
odborné skupiny spektroskople nevodivych materidld a ko-
optovat Dr.Holika do hlavniho vyboru.

Hlavni vybor nédvrh schvélil.

Hlavni vybor povéfuje pfedsednictvo, aby pro-
jednalo s Dr.Hordkem otdzku vedouciho komisi. V pflpadé
ge Dr.Horék nebude tuto funkci zastédvat, p¥evezme ji Ing.

14r.

Ve zprév& o &innosti komisi sd&lil Dr.Polej, Ze
nézvoslovné komise do konce roku pfedd do Chemickych lis-
td k otist&ni nézvoslovi emisni spektroskopie.

V otézce zajidt¥ni servisu spektrdlnich pifistro-
J8 podnikne pfistrojové komise pFislu3né kroky, pFipadn&
napise dopis na Merkurii &i Laboru ohledn& neprosto ne-
dostateln® zajisdt&ného servisu fy. Zeiss. Konkrétni piri-
klady korespondence dodaji Zlenové Spole¥nosti Ing.Bekovi.



Ing.Bidovsky ve zprév& o ¥innosti komise pro
standardy a referen¥ni materidly upozornil, Ze komise mi-
%fe zprostredkovat vymdnu referenénich materidld s NDR a
Polskem.

Ve zprév¥ o hospodafeni uvedl Ing.Kosina, Ze
z kolektivnich Zlent 3pole¥nosti zaplatilo &lensky pii-
spdvek 96% &lend. Doporuduje se nakoupit daldi piistroje
a zafizeni.

Prof.Pl3ko pf¥ednesl zprdvu o piipravé 6. &s,
spektroskopické konference, kterd se bude konat v za4P{
1980 v Nit*e. Na konferenci bude vyddn sbornik vyzvanych
referdtd. 2.cirkuld? bude vyti3té&n do 15.ledna 1980 a
ihned rozeslén.

Hlavni vybor rozhodl ud¥lit plaketu Jana Marca
Marci pro rok 1979 Dr.Ing. Antoninu Vaskovi, DrSc.

Valné shromé¥dini Cs.spektroskopické spole&nos-
ti se konalo dne 4.prosince 1979 v Wérodnim technickém
muzeu v Praze T.

Ing.Petr Tr3ka pfednesl zprévu o &innosti za
uplynulé obdobi.

Ing.Zden&% Kosina podal zpréavu o hospodafeni
Spole&nosti za rok 1979.

Na névrh predsednictva hlavniho shroméZd&ni by-
la Dr.Antoninu Vadkovi,Dr3c pfedéna plaketa Jana Marca
Marci.

V odborné &4sti zaseddni byla piednesena pred-
néska:

Vliadimir C h 4 b , Stanislav X o ¢ , Fyzikél-
ni tstav 8SAV, Praha: Elektronovd spektroskopie

‘Elektronové gspektroskopie je souhrny nédzev zahr-
nujici zna¥né mnoZstvi individuélnich technik zaloZenjch na

analyse kinetické energie elektrond emitovanych po interakeci

dopadajicich elektrond ¥i fotond s atomy molekulami &i pev-
nymi létkami. Jednotlivé odvZtvi elektronové spektroskopie

byla rozvinuta vice mén¥ nezédvisle pracovniky v ridznych obo-
rech. Sou¥asny prudky rozmach zékladnich i aplikadnich studii

pou¥ivajicich elektronové spektroskopie je podminZn spolu-
praci mezi pracovniky v dosud nezdvislych disciplindch, co#
umo?niuje vym&nu stimulujicich myS8lenek e postupd. Zévainygm
faktorem je v3ak pouZitelnost elektronovych spektroskopii v

oblasti technologie a vyroby souldsti v nejrdzndjsich oborech.

V prvé &4sti pPednddky byly poddny n&které ze z&-

kladnich my&lenek a n&kolik jednoduchych aplikaci pro dvE& zé-

kladni techniky: fotoelektronovou spektroskopii s buzenim

ultrafialovym zd¥enim (UPS) a elektronovou spektroskopii pro

chemické u¥ely (ESCA). Metody umoZnuji ziskévat zékladni fy-
zikdlni informace o excita¥nich procesech a povaze elektro-
novych stavd zkoumanych materidld a mimo to nachézeji nej-
rizndj31i aplikace, jako napiiklad p*i studiu koroze, kataly-
tickych proces®, konstrukce polovodifovgch souZéstek.

V dal8i &dsti predndsky byly popsény &innost a
poZadavky na jednotlivé funkini dily elektronového spektro-
metru. Vzhledem k tomu, Ze analyzované elektrony maji svidj
pivod ve velmi tenké vrstvd t&snd u povrchu a jejich kine-
tickd energie je povrchem siln& ovliviovéna, je jednou ze
zékladnich podminek usp&chu préce pfi vysokém vakuu. Zdro-
je pro oblast dalekého UV a mdkkého rtg. zdfeni tvoiri daldd
ddleZity technicky aspekt. Pro vlastni analysu emitovanych
elektrond jsou pouZivény n&které nové zplisoby separace
elektrond podle kinetické energie, stejn® tak i jejich de-
tekce vyuZiva novych principti. SloZitost provéd&nych expe-
rimentd &i analys vyZaduje ¥izeni v3ech procest i zpracové-
ni vysledkd pomoci poditade.

Na z4v&r byla poskytnuta informace o komerénich
aparaturdch a o situaci v Ceskoslovensku,



SEKCE OPTICKE ATOMOVE

SPEKTROSKOPIE

Odbornd skupina atomové absorpéni a plamenové spektiro-
skopie

Ve dnech 1.-5. #ijna 1979 se konala v Chlumu u
Trebond (v rekrea®nim stfedisku n.p. 3polana Neratovice)
III.%s.konference o AAS porédansd (SSS p¥i USAV ve spolu-
prdci s V3CHT v Praze. Konference se zﬁéastpilg celkem
102 pracovnik® v&etn® 1ll-ti prednich zahranilnich odbor-
nikt. Celkem bylo piednesenc 29 odbornych referétd a 6
plendrnich prednéd3ek. Abstrakta vSech predndSek byla vy-
déna ve zvlédtnim sborniku. Konference byla v&novana no-
vym poznatkdm v oblasti zékladniho i aplikovaného vy zkumu
atomové absorp®ni spektroskopie. Vzhledem k tomu, Ze se
podafilo zajistit velmi kvalitn{ GZast ze zahranili, lze
za jeden z hlavnich v&deckych pfinost akce povaZovat sku-
te¥nost, Ze &s.spektroskopickd vefejnost m&la moZnost vy-
slechnout n&které z prednédek, které byly prezentovény
prednimi sv&tovymi odborniky na XXI.CSI a 8.ICAS v Cam-
bridge a diskutovat s t3mito odborniky. Pat¥#i mezi n&
pPednddky:

C.L.Chekrabarti, S.Lee, H.A.Hamed, and P.C.Bertels:’"Ca-
pacitive discharge heating in graphite furnace atomi¢ ab-
sorption spectrcmetry”.

K.Dittrich: "Molekilbildung in Gra hitrohrkuvetten-Ursache
fir Depression und MSgIlcﬁEelfen %ur Jdie Halogenidbestim-
mung” . ;
F.J.Fernandez, S.M.Myers, and W.Slavin: "Experiments uti- .
lizing the Zeeman etfect in Atomic absorpiion SpEecLrosCopy .

Leo de Galan : "An evaluation of Zeeman techniques in ato-

mic_absorption spectrometryW.

B.V.L'vov, I.Novotny, L.A.Pelieva : "Thermodynamic approach

to study of Gaseous Compounds in the Graphite furnace’.
Nékolik pFedndSek bylo vénovdno Zeemanovské AAS

(de Galan, Fernandez) a ddle vyuZiti vypoletni techniky

pri vypoétu rovnovdh u atomizdtoru (Frech, Novoiny) a vy-
voji v oblasti pouZiti ICP (de Galan, Toman).

V oblasti klasické AAS byla nejvétsi pozornost
vénovdna metoddm s elektrotermickou atomizaci. Kromé jiz
citovanych zdsadnich prednédSek (Chakrabarti, L vov, Ditt=-
rich) byl diskutovén piinos kovovych atomizdtort po strén-
ce teoretické (Sychra a spol.) a p¥istrojové (Puschel a
spol.), uvedeny nékteré zajimavé postupy s pFimou atomiza-
ci pevného vzorku (Slovék, Stupar) a rada daldich publikaci.

P¥igpévky v oblasti plamenovych metod se tykaly
jednak stanoveni vysokjch obsahi (Musil) a na druhé strané
stanoveni stopovych necistot v kovovych materidlech (Jaros,
Janousek).

i Znalnd pozornost byla vinovéna technice genero-
védni hydridd a studenych par (D&dina, DoleZal, Grobenski)
a specidlnim geparanim technikdm (Slovék, Maredek, Fara).

Neméné cennym védeckym p¥inosem akce byla jiZ
pravidelnd neformdlni vymépa informaci a zkuSenosti mezi
Jednotlivymi pracovisti v Ceskoslgvensku. Lze konstatovat,
Ze oblast vyuziti metod AAS se v CSSR neustdle rozdiFuje
a metoda je Uspésné vyuZivdna k FYeSeni analytickych prob-
1émi primyslové praxe zabezpedujici plynuly chod vyroby
v celé Fadé podnikl &s.primyslu.

Ke zddrnému prib&hu konference jisté p¥ispdlo i
piiiemné grostfedi, které umoZnilo vedle hodnoiné odborné
ndpiné i bohaty spolecensky program.

Odbornd skupina spektroskopie nevodivych materidld

12.pracovnd scho< a1 sa konala dne 1.11.1979
v rekreadnom zariadeni "Sae nka" v Tatranskej Lomnici
v rdmci Sympozia ¢ analyticko-geochemickych metodach vy-
skumu geologickych materidlov, v programe ktorého bolo
prednesenych 10 predndsSok z oboru zdujmove]j sféry nasej
skupiny. Predndsky boli venované problémom stanovenia ob-
sahov hlavnych, vedlajdich a stopovych prvkov v geologic-
kych materidloch, hodnoteniu vykonnosti a vhodnosti jednot-
livych analytickych postupov a spracovaniu dosishnutych vy-
sledkov pre icely geochemického vyskumu. Ide o nasledovné
predndsky :
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K. Laguea, (NSR) : Tlejivé vyboje ako zdroje
budenia pre opticki emismi spektrosko icE% analyzu ZeoLlo=
Zickyeh a T1DUZNych Mmaterialov.

K. FP16ridn, Gy. Hel tai, N,P1lie-
S5ovseskéd,K Zimmecx , (MIR, CSSR) : ZvySenie vikon-
nosti spektrografickych metod zlepSenim merania scernan%a.

E. Pl3ko,J. Kubov 4, (CSSR) : Spektro-
chemické chovanie sa Sc a Y v kremicitanovych horningcﬂ.

ArGogala,D, Timotijevicé,
Z. ivkoviec,M Videntic, 2Juhoalévia) :
Spektrografické stanovenie vzdcnych kovov v medonosnych
materialoch.

E.KkKrakovskd,M Soldrikovd,
(GssrR) : vpl ridavnych prvkov na intenzitu spektrdlnych
giar pri analyze TOzZtOKOV pomocou rotacnej eIeEEroEx.

J. Toman , (SSR) : PouZitie MHz ICAP zdroja
napojeného na priemyslovy nevdkuovy polychromator pre ana-
Iizq_ggoIogicEch vzo?Ie%.

bovéd, E.Pl3ko,Jds Polako-=

Je K1 o}
vi&ovd, (CSSR) : Sidasné spekirochemické stanovenie
16 prvkov vzdonych zemin.

M. H¥{bal,P. Pet4dk, (8SSR) : Porov-
nanie analytickjch metdd na stanovenie In a Se v sirniko-
vych mineraloch.

J.Medved,E P18 ko, (USSR) : Spek-
trochemické stanovenie stopovych prvkov v materidloc
zvetranych kremicitanovych hornin.

J,RiSovg,A Matyasovd, A Dur-
diandikovd, (6SSR) : Stanovenie stopovych prvkov
pomocou elektrolytickej prekoncentracie,

Sthrny uyedenych predndsSok boli uverejnené v si-
bore anstrdkt Sympozia.

SEKCE MOLEKULOVE

SPEKTROSKOPIE

17.pracovni schize molekulové sekce se konala
dne 25. ¥ijna 1979 v Ustavu makromolekuldrni chemie CSAV
v Praze na téma "Metody magnetické rezonance v molekulové
spektroskopii”.
Schiizi p#ipravil Ing.Jaromir Moravec, CSc.

Byly pfedneseny prednésky:

Karel V a c e k¥ , Ustav jaderného vyzkumu,Res:
Elektronovd paramagneticks rezonance jeko metoda sledovéni
Teaktivnich krétcezijicich volnych radikAld

V poslednim desetileti se projevuje snaha uZivat
metody EPR nejenom k detekci a urdovéni struktury volnych
radik4ld, ale téZ ke studiu kinetiky jejich reakei. Hlavnim
problémem je ziskéni staciondérni koncentrace reaktivnich 10
radikdld leZici nad mezi citlivosti EPR spektrometrd (5.10
spind ve vzorku pri &ifce &4ry 0,1 mT).

Metoda izolace reaktivnich radikdld v inertni mat-
rici dodnes &asto uZivand je technicky sice nendrolnd, ale
té% nevyhodnd pro velkou 3i¥i spektrdlnich &ar. PPed deseti
lety se objevila metoda "spin trapping” vyuZivajici chemické
stability radik4ld nitroxilového typu REANO®, které je moZno
ziskat adic{ radikdlu na rizné nitrososlouZeniny. Nitroxilo-
vé radikdly je moZno kumulovat a z hyperjemné struktury je-
jich EPR spekter uréit strukturu adovanych radikdld a pomér=-
né rychlostni konstanty. Lze uZzit i jinych latek, které po
adici reaktivniho radikdlu poskytuji radikdlovy edukt s ob-
dobnymi vlastnostmi. PouZzitim etylenu pfi studiu radiolysy
pevného metanolu se podafilo prokdzat, Ze atomy H®, které
zde nelze pomoci EPR detekovat dissociuji vyhradn& z OH sku-
piny alkoholu. ObZ metody "matrix isolation technique” a
"spin trapping” je moZno uZivat bez modifikace komer&nich
spektrometrd.
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Pro radikély s dobou Zivota v oblasti 10 3s’se
uzivéd pritokovych metod, kdy se dostate®né staciondrni
koncentrace radik&ld ziské smisSenim dvou reagentd redox
gystému (nejdast8ji Ti#* + Hy02) a vzniklé OH radikély
reaguji s pFidanou létkou. Timto zpthsobem je moZno m&rit
i rychlostni kogsta?ty bimolekuldrnich radikdlovych reak-
ci do hodnot 10% M~1 g-1,

Radikdly lze generovat v dutin® spektrometru
téZ svazkem sv&tla nebo urychlenych elektreni. Tyto tech-
niky vyzaduji znadnou pfestavbu spektrometru, pulsni re-
Zimy ozafovani a sloZité detekini systémy. Casové rozli-
8eni 1lze pak posunout do 50-100 nsec, coz je tém&¥ teore-
ticky limit pro spektrometry pracujici v 3 cm pésmu.

PPi t&chto Zasovych rozliSenich se pravidelnd&
objevuje efekt chemicky indukované elektronové polarizace
(CIDEP), kdy spektrum vykazuje nerovnovéZnou populaci
Boltzmannovskych hladin a tedy smiSeny emisn&-absorpni
charakter. K vysv&tleni tohoto jevu se pouZ?ivé teorie
"radikélového paru" dle analogie s jevem chemicky induko-
vané jaderné polarizace (CIDNP) a pro n¥které fotochemické
reakce teorie "tripletového mechanismu". Pomoci t&chto
efektl 1ze rozlidit, zda vznikl volny radik4l z molekuly
v excitovaném singletovém nebo tripletovém stavu &i jinym
mechanismem. Tato technika zatim uZivanéd v n&kolika mdlo
svétovych laboratofich nalézé splikaeci i p¥i studiu bio-
logickych systémd (fotosyntéza, membrénové jevy atd.)
nebof dovoluje nahlédnout do jinak neprfistupnych elemen-
tédrnich aktd mechanismu radikdlovych reakei,

Miroslav Ho 1l i k¥ , VUCGCH, Lachema Brno
Studium energetickych barier pomoci NMR spektroskopie

Energetické pochody v molekule spojené s preko-
névénim potencidlovych barier lze v podstat® rozd3lit na
dvé skupiny: Bud mé kone&ny stav ni%#3i energii nei vychozi
(nap#. pfi dekompozici, piesmyku nebo isomerizaci), nebo
Jjsou oba stavy energeticky stejné (nap¥. pro n&které pri-
pady enanciomerizace a pri topomerizaci). Oba tyto typy
pFechodld lze sledovat pomoci NMR spektroskopie, ale pou-
Zit4 metodika se 1i%{.

Je-11 mezi konednym a vychozim zédkladnim sta-
vem energeticky rozdil, znamend to, Ze pPechod pfes ener-
getickou barieru probihé v jednom sm&ru rychleji nez ve
sm&ru opadném. Pak lze v NMR spektru pozorovat jak se sig-
nély vychozi 1l4tky s Zasem zmen3uji a signdly produktu
zv&tSuji. Vhodnou matematickou uUpravou = podle F4du pro-
bihajici reakce - lze zévislost intenzity signdlu na &ase
linearizovat a ze sm&rnice vypoZitat ryehlostni konstantu.
Provedou-1li se tato m¥Peni pri n¥kolika rdznych teplotéch,
je pak moZno ze zdvislosti logaritmu rychlostni konstanty
na reciproké hodnot& absolutni teploty vypoZitat aktivadni
energii reakce, coZ je v podstatd odpovidajici energetickd
bariera.

PFi topomerizaci, nap?. pfi rotaci kolem vazby,
kdy si dv& Jinak identické skupiny pouze vym&ni misto, ne-
bo p*i rotadni enanciomerizaci, kdy se rotaci pfevddi jeden
opticky antipod v druhy, dochézi k energetickému pFechodu
pfes barieru mezi zdkladnimi stavy se stejnou energii. Lét-
ky ve vychozim i koneéném stavu maji stejné fyzikélni a
chemické vlastnosti - aZ na smdr otédeni polarizovaného
sv&tla v druhém piipad® a proto i jejich NMR spektra jsou
identické. Rychlost pPfechodu pPfes energetickou barieru (t,.j.
rychlost rotace) a tudi? i vysku odpovidajici energetické
bariery lze urdit ze zm&ny tvaru NMR signdld s teplotou.
JestliZe si dv& identické skupiny vymdnuji rotaci misto v
molekule, pak zdlefi tvar jejich NMR signéld na tom, jak
rychle tato vym#na nastdvé. Pro velmi pomaly pochod pozoru-
jeme dva odd&lené signdly, napi. v dimethylformamidu d4vsa
CH3 skupina cis v8&i karbonylu odlidny signdl od CH3j skupi-
ny trans vi&i C=0 skupin®, PFi zrychlovéni rotace sé odpo-
vidajici signdly rozsiruji a pFiblizuji az splynou v jeden,
a to prfi teplot®, kdy rotace je jiZ natolik rychld, Ze jed-
notlivé konformace nelze odd2lend pozorovat. Z rozdild che-
mickych posunt obou signdld a jejich pivodni 8{¥ky lze vy-
poditat rychlostni konstantu odpovidajiciho topomeriza¥niho
nebo enanciomeriza#niho pochodu, a z ni a z teploty, pfi
niZ dochézi k splynuti obou signgld v jeden se dé ziskat
velikost rota¥ni bariery jako aG:i . Jestli%e se z tvaru sig-
ndld pred splynutim a po splynuti zis}aji pomoci spekter
samodinnym poditadem dal3i hodnoty aAG* pro r9zné teploty,
lze t&chto hodnot pouZit ke zjist&ni enthalpické a entro-
pické slozky.

Pokud se signdly vymZfiujicich se skupin nelis{
svymi chemickymi posuny, Jje tfeba vyvolat jejich neekviva-
lenci pFidénim vhodné opticky ektivni 14tky, napt. opticky
aktivniho posuvového &inidla, Takto lze urdit energetickou
barieru rotace i u neplandrnich aromatickych sloudenin jako
Je pivaloylmesitylen, kde neplanarita je zp8sobena stérickym
brén&nim sousednimi substituenty. Ur&eni energetické bariery,
t.j. rozdilu mezi zdkladnim neplandrnim a vzbuzenym planér-
nim stavem, umoZrnuje analyzovat vliv velikosti substituentu
a jinych efektd uplatrujicich se pPi stérickém brénini.

PFiklady uvedenych postupd je moZno najit v nésle-
dujicich &léncich:

J.B&lusa, M.Holik, R.Kukla, L.NovéZek:Chem.zvesti 32,232(1978)
M.Holik, A.Mannschreck: Org.Magn.Reson. 12, 28 (1979),
M.Holik, A.Mannschreck: Org.Magn.®eson. 12, 223 (1979).

Petr 'S edmera, Mikrobiologicky udstav, Praha:
MoZnosti pouZiti NMR p#i studiu biologickych materidls

PPi aplikaci jaderné magnetické resonance v bio-
chemii a biologii je t¥eba Fe3it t¥i problémy: 1) rozliZeni
sigréld, 2) prfirazeni signélt, 3) sledovéni signéld. Kompli-
kovanost studovanych objektt vyZaduje mobilisaci vedkerého
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doatupného instrumentdlniho a metodického arsendlu., Pro
soudasny stav oboru je charakteristicky multinukledrni
p¥istup (studium resonanci v3ech zifastndnych jader), roz-
84hlé pouZivdni detekénich i perturbadnich sond a rychly
ndstup vicepulsnich technik. NMR spektroskopie je schopna
poskytovat informaci o struktufe a dynamismu molekul v roz-
toku, Lze sledovat napf. denaturaci bilkovin, kontrolovat
8i8téni enzymi &i polysacharidld, zmény konformaci a ioni-
sacnich stavi molekul v zévislost% na teploté, pH, koncen-~
traci p¥idanych ldtek apod., zjiStovat detaily o ivorbé
komplexi s ionty ¢i jinymi molekulami aj. Vyznamné misto
md i studium intaktnich systémi (éig#ch celych orgédni &i
dokonce organismi), zejména pomoci - 'P NMR.

Odbornd skupina magnetické resonancéni gpektroskopie

Ve dnech 27. aZ 31.8,1979 uspoiddala brnénskd
pobodka Us.spolednosti chemické ve spoluprdci_s odbornou
gkupinou magnetické resonanéni sgektroskopie 8s.spektro-
skopické spoleCnosti a pobockou CSVTS n.p. Lachema Brmo
kurz magnetické resonanéni spektroskopie nazvany Letni
skola NMR gpektroskopie - Uvod do interpretace NMR spekter.

castnici kurzu, u nichZ nebyly pFedpoklddany
7édné znalosti NMR, byli formou pfedn%gek a praktickych cvi-
deni u spektrometri v n.p. lachema a Ustavu pristrojové
techniky CSAV uvedeni do problematiky H-1 a C-13 NMR spek-
ter, a jejich pouziti ve strukturni_sa kvantitativni ana-
1yze organickych ldtek. Vyuku zajisfovali Dr.Miroslav
Holik, CSc (VUCCH-Lachema Brno), Dr.Milena Turedkovd
(ser;is NMR, Tesla Brmo) a Dr.Vladimir Sklend¥ ( Gsav
Brno).

PredndSky se konaly v predndskovém Béle n.p. La-
chema, ktery pro tento ucel zajistila poboclka CSVTS. Pro
cvideni byly p¥ipraveny studijni materidly sestdvajici
z riznych tabulek a p¥ikladd k procvidovédni probirané te-
matiky.

V p¥i§tim roce bude pravd&podobné uspoidddn kurz
pzo pokrodilé; posluchaéi letosniho kurzu o n&j projevili
zd jem,

15. pracovni schiize odborné skupiny se konala
dne 15.listopadu 1979 v Biofyzikdlnim dstavu CSAV v Brnd.
Schiizi pF¥ipravil a r¥idil Doc¢.Ing.Dr.Jaro Komenda, CSc.

Byly pfedneseny predndsky :

ey —
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Jaroslav K y p r , Biofyzikélni ustav CSAV,
Brno: 1-H a 31-P NMR syntetickych dvouSroubovicovych oligo

a polynukleotidd

Rigidita a velikost molekuly DNK nedovolily de-
sud, aby tento zajimavy molekuldrni objekt mohl byt sledo-
védn v nativnim stavu pomoci NMR spektroskopie. Byla v3ak
ji% provedena celé Fada praci na modelech DNK, tj. synte-
tickych dvoudroubovicovych oligonukleotidech a polynukleo-
tidech, které zjednodusuji studium diky zmenSeni velikosti
a znémé periodické sekvenci nukleotidd. Bylo ukézéno, Ze
metoda NMR dovoluje ur&eni nédsledujicich konformadnich pa-
rametrd dvojité Sroubovice:

1) Glykosidicky uhel
Konformaci cukerného kruhu
Dihedrdlnich dhld P-0, O-P v péteFi dvoudrou-
bovice
Zpisob pPekryti sousednich pérd bazi
Urdeni termodynamickych a kinetickych dat pfe-
chodu dvousroubovice-klubko.

Tyto parametry zdaleka nevyZerpévaji moZnosti
NMR spektroskopie, ale i tak jsou nejiidinndj5im souZasnym
ndstrojem studia jemnych variaci v konformaci DNK, které
se zdaji byt rozhodujicim faktorem biologické aktivity DNK.

LS N OSV)
NN )

Vliadimir Ve t t e r 1l , Biofyzikdlni udstav
CsSAV, Brno: PouZiti NMR spektroskopie v molekuldrni gene-
tice

K objasn&ni mechanismu p¥encsu genetické informa-
ce je nutno studovat fyzikdln&-chemickou podstatu replikace,
transkripce a translace., Pfi studiu replikace a transkripce
jde o stanoveni sil, uajisfujicich stabilitu dvojité Zrou-
bovice desoxyribonukleové kyseliny (DNA) a objasnini mecha-
nismi, kterymi je zarueno komplementdrni pdrovani basi.
Stabilitu molekuly DNA zaji%fuji jednak Londonovy dispersni
sily ptsobici ve smdru podélné osy molekuly mezi nad sebou
uspofddanymi basemi, jednak vodikové vazby a dipol-dipdlové
interakce pisobici ve smdru kolmém k podélné ose mezi kom-
plementédrnimi péry basi. NMR spektroskopie prokdzala, Ze ve
vodnych rozpoudté&dlech p¥i pokojové teplot& dochdzi mezi mo-
nomernimi komponentami nukleovych kyselin pfevéind k inter-
akeim typu Londonovych sil, zatimco v nevodnych rozpoudté&d-
lech dochézi pFevdZn¥ k tvorb& vodikovych vazeb mezi komple-
mentédrnimi péry. P¥i objasrovéni fyzik4ln&-chemickjych d&jd
probihajicich p#i translaci bylo NMR spektroskopie vyuZito
ke studiu konformace pFenosové ribonukleové kyseliny (t-RNA)
a jeji interakce s p¥islulnou aminokyselinou, kterou t-RNA
prend3i. Bylo zjist&no, Ze konformace t-RNA v roztoku je
pravd&podobn& identickéd s konformaci "jetelového listku" na-
lezenou v pevné fdzi. Tato konformace se pFili3 nezm&ni ani
po nabiti t-RNA aminokyselinou.
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Vliadimir 3k 1l en & & , Ustav pFistrojové tech-

niky (5AV, Brgo: Studium nukleovych kyselin a jejich kompo-
nent pomoci C NMR spektroskopie

ljc NMR spektroskopie se stala v poslednich dese-
ti letech jednim z nejddleZit#jsich nédstrojd organické
strukturni analyzy. Do 3iroké palety aplikaci se zatfadila
i tak zajimavé oblast, kterou je bezpochyby studium nukleo-
vych kyselin a jejich komponent.

V referdtu jsou struln¥ zhodnoceny préce z dané
oblasti. Jejich charakterizace je provedena na zaAkladé& dvou
kritérii: a) podle typu studovanych sloudenin; b) podle vy-
uzitych parametrd uhlikovych spektef Na vybranych p¥ikla-
dech jsou ukézdny moZnosti vyuZitd 3¢ R pro studium
strukturnich a konformadnich parametrt jednotlivych kompo-
nent nukleovych kyselin i polynukleotidd, jako jsou nap?.:

- gtudium tautomernich rovnovéh v purinovych a pyrimidino-
vych bazich

- detekce proton-akceptornich mist vodikovych vazeb bazi

- urdeni konformace na glykosidické vazbé pogoci ghemickych
posund uhliku C-2"a interak&nich konstant 3J (L3¢, 1m

~ urfeni aktivadni energie interkonverfg puckeringovych
forem cukru z teplotnich zéyislosti -JC relaxalnich &asd

- urfeni konformace P-g-C5-§4 a_P-0-C3-C27(C4") vazeb v
nukleotidech pomoci 3J (13C, 31p) interak&nich konstant

- informace extrahovatelné z 13C NMR dat syntetickych a
pfirozenych oligo a polynukleotidd.

Z hlediska mozZnosti studia_polynukleotidovych fe-
t&zed v nativnim stavu jsou omezeni 13C NMR dény predevsim
nizkou citlivosti 13C v pPfirozeném zastoupeni, rigiditou
8roubovicovych struktur, vysokou cenou modelovych syntetic-
kych oligo a polynukleotidd a se¥unddrnimi efekty p#i pou-
21ti vysokych koncentraci (#4dové 10% mg/ml), nutnych k
ziskéni 13C NMR spekter.

Zenon St arduk , UPT 8SAV, Brno: Metoda NMR
zobrazeni - NMR imaging

Jedaou z oblasti aplikaci nukledrni magnetické re-
zonance, kterd se v poslednich nZkolika letech prudce rozvi-
ji., Jje metoda tzv. NMR zobrazeni. Cilem této metody je zis-
kat obraz o prostorovém rozloZeni rezonujicich jadernych
spind v mdFeném objemu vzorku. Prostorové zavislosti rezonan-
&ni frekvence NMR se v&t8inou dosahuje tak, Ze krom& velmi
homogenniho a dostaten& silného statického magnetického pole
se v oblasti m&Ffeného vzorku vytvari dalsi magnetické pole,
jeho% intenzita je prostorov¥® zdvisld. Prostorové rozloZeni
tohoto magnetického pole 1lze definovat pomoci gradientd ve
sm&ru jednotlivych soufadnicovych os. Gradienty magnetického
pole mohou byt bud statické nebo Zasovd prom&nné. Zékladnim
predpokladem vyuZiti NMR pro studium mekroskopické struktury
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vzorkd je, aby roz8ibeni spektrdlnich Zar NMR zpisobené
aplikaci definovan& nehomogenniho magnetického pole bylo
podstatn® v&t8i neZ rozdily rezonan&nich frekvenci jader
v m&Feném vzorku dané vnitfnimi interakcemi - tedy inter-
akcemi na molekuldrni drovni.

Metody mapovéni prostorového rozloZeni jader-
nych spind jsou v soufasné dob& rozvijeny pFevédin® s ohle-
dem na studium biologickych objektd, a zejména pak Zivych
bioclogickych objektd. Vysledky, jichZ bylo v této oblasti
dosaZeno, naznaduji, Ze metoda NMR zobrazeni mé& znadnou
nadéji na uplatndni ve zdravotnictvi pfi diagnostice riz-
nych onemocndni a zejména pak nddorovych onemocndni, kde
by se mohla stét vyznamnou doplnkovou metodou rentgenové
a ultirazvukové tomografie. Metoda NMR zobrazeni je z hle-
diska aplikaci ve zdravotnictvi velmi prita%livéd zejména
pro svoJji bezpelnost.

Rozvojem metod a pfistrojové techniky NMR zobra-
zeni se v souXasné dobZ zabyvA Pada pracovi3f na celém
gvdté& v&etn® vyvojovych pracovidf n¥kterych vyznamnych fi-
rem. Hlavni pozornost je soustPeddna na vypracovani metody,
kterd by vyhovovala zejména 2 hlediska doby potfebné pro
ziskdni obrazu, citlivosti, rozli8ovaci schopnosti a ktersd
by byla pPijatelnd rovndZ z hlediska poZadavkd na sloZi-
tost a tim i cenu zaPizeni.

Odborné skupina elektronové spektroskopie a fotochemie

9.pracovni schize se %onala dne 3. prosince 1979
na VSCHT v Pardubicich na téma "Fotochemie organickych
sloudenin®.

Schizi pripravil a #idil Ing.Milo3 Nepra$, CSc.

Byla pPednesena pfedndska:
Milan Hor 4k , Pavel En g s t , Ustav fy-

zikdlni chemie a elektrochemie J.Heyrovského USAV, Praha:
Fotochemie v I oblasti

V pfednédSce byly shrnuty zdkladni principy mecha-
nizmd chemickych reakei indukovanych infrafervenymi lasery.
Energie potfebnd k prekonéni bariery reakci je do molekuldr-
nich soustav dopravovéna prostfednictvim absorpce; s ohle-
dem na to, Ze jsou k iniciacim reake{ pouZivény infradervené
lasery, dochézi k reakcim prostiednictvim molekul ve vzbuze-
nych vibragnich stavech.

Reakce indukované infralervenymi lasery lze roz-
d&lit do t¥i kategorii, Do prvé pat¥i reakce, pfi nichZ jsou
chemické sloudeniny p¥imo ozarovény kontinudlnimi lasery.
Zéreni laserd je v molekuldch reagujicich slouZenin absorbo-
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véno (rezonandni podminka) pFevéZn& na zédkladnim prechodu
1 «~ 0 a k dosaieni dissociadniho limitu je zapotrfebi ko-
liznfho preddvéni energie mezi excitovanymi molekulami.

Reakce vzbuzené kontinudlnimi lasery lze prové-
d¥t také za prfitomnosti prenasedt, tj. molekul mimo¥&édn&
8iln& absorbujicich infradervené zareni (3SFg, BCl3, NH3,
apqd.). Molekuly prenafele se 8iln& vibra&né vybudi a pFe-
daji svou energii molekuldm reagujicich sloudenin. V n&k=
terych pripadech lze timto zptisobem vyvolat reakce podobné
pyrolytickym (pfena3efe pisobi na molekuly prevédZnd svou
kinetickou energii), v jinyeh 1ze pozorovat specifické
procesy odlisné od pyrolitickych. Procesy druhého druhu
Jjsou zrejm¥ zaloZeny v relaxacich typu V - V mezi moleku-
lami pFenadefe a reagujici sloudeniny.

T¥etim, zésadn& odlidnym typem reakei jsou ty,
které jsou vyvolény pulznimi lasery. Mimo$dédn¥ velksd ener-
gie zéreni vystupujiciho 2z tZchto laser® vede k multifo-
tonové absorpci, pfi niZ se soufasné& v molekuléch zachycu-
Je a% n&kolik desitek fotond. Molekuly se dostévaji pfi
tomto zplscbu iniciace do bezprostfedni blizkosti disso-
ciadniho limitu, p¥itom je zachovdna vyznamné selektivita
prvého kroku (rezonan&ni podminka). Reakce provdd&né za
nizkych tlakd jsou vyznamn¥ selektivni i pro izotopicky
znatené molekuly a miZe jich byt vyuZito i k separaci izo-
topt aZ po uran,

Odborné skupina spektroskopie pevného stavu

15.pracovni schdze se konala dne ll.prosince 1979
ve Fyzikélnim dstavu CSAV v Praze na téma “"Ramanova spektro-
skopie ve fyzice pevnych létek".

Schitzi pfipravila a $#idila Dr.Milena Zév&tové, CSc.

Po predndsce a diskuzi byla zorganizovédna pro z&-
Jemce exkurse k experimentdlnimu zatfizeni, které je zfejmd
v soulasné dob& u nds Zpidkovym zarizenim pro Ramanovu spek-
troskopii pevnych léatek.

Ivan G r e g o r a , F70 £SAV, Praha: Ramanova
spektroskopie ve fyzice pevnych ldtek

Ramantv jev - ktery v obecném smyslu chépeme jako
neelasticky rozptyl fotond na vnit¥nich excitacich - se stal
vyznamnym néstrojem spektroskopického studia pevnych 1létek,
kapalin i plynd.

Po krétkém historickém uUvodu a ndstinu semiklasic-
ké teorie Ramanova jevu byly pfehledn& shrnuty hlavni aspekty
moderqi Ramanovy spektroskopie pevnych létek. Na zéklad® roz-
boru jednotlivych faktord ovliviujicich d&inny profez bylo
ukdzéno, jaky druh fyzikdlni informace miZe Ramaniv rozptyl
obsahovat.
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Jde predevdim o stanoveni vlastnich energii jed-
noddsticovych i kolektivnich excitaci (jako jsou fonony,
lokélni kmity, magnony, polarony, polaritony, plasmony,
volné elektrony, atd). Diky jinym vyb&rovym pravidlim je
Ramanova spektroskopie v jistém smyslu komplementérni
spektroskopii infradervené a spolu s ni, zejména v pFipa-
dé vibradnich spekter, je vhodnym néstrojem studia struk-
turnich a vazebnich aspektd v pevnych létkéch, studia fé-
zovych pPfechodd a pod. Zdvislost déinného prifezu na ener-
gii fotond budiciho zéPeni v3ak odré%i i singularity elek-
troncvé struktury ldtky (resonandni Raman®v jev), coZ umoZ-
nuje ziskat informace o elektronovém spektru a mechanismech
elektron-fononové interakce.

Ramanovu spektroskopii charakterizuji znaéné né-
roky na kvalitu experimentdlniho vybaveni (lasery, mono-
chrométory, detekéni systémy) a siln& individuédlni pPfistup
k technice méfeni na rdznych typech vzorkd, coZ vyZaduje
vysockou kvalifikaci obsluhy spektrometru.

Diky pokroku v experimentédlni technice se do po-
predi zédjmu stdle vice dostévd studium rozptylovych jevd
vy88ich T4dd, nelineédrni a stimulovany Ramantv jev, ktery
se uglatﬁuje pPi vysokych intensitédch pulsnich lasert a
umoZnuje stanovit doby Zivota vibra&nich stavd a radu dal-
$ich mikrofyzikdlnich parametrd v nelinedrni optice.

Na z&v¥&r byla podéna informace o aparatufe pro
Ramanovu spektroskopii v odd&leni polovodidd FzZU ESAv,
kterd zde byla neddvno uvedena do provozu.






