CESKOSLOVENSKE SPEKTROSKOPICKE SPOLEENOSTI PRI EsAv

r
¢isLo ¢ CERVENEC 1970
-, . .
CE. TTFTROSKGRACYA SPOLECHOST
pii €AY, ca sidlemy CHED Pruba
VYZILINMHY OSTAY MMATERIALL
A VAEORECHEHO SIROMK TV 72, _ o
Prcha 9 — Vysoéany, Na Haifé
Dne 9, dubna 197C se konalo v prednd&3kovém sdle
Ustavu makromolekuldrni chemie CSA/ v Praze na Fetfindch V a l =
n é shromédzd&ni ¢ s 5 S, Na této schiizi byla pro-
vedena bilance Zinnosti CSSS v prvém obdobf jeji existence, Odstu-
pujficimu vyboru bylo uddleno absolutorium a na funk&ni obdob{ 1970/
/1971 byl zvolen vybor novy, Fo jednédnf na 8, schlizi vyboru, kterd

se konala dne 7. kvitna tr,, je novy Havni vybor sloZen takto:

Predseda: Doc., Ing, Eduard P11 S k o DrSc, Geologicky uUstav
UK, Bratislava, PetrZelka, Zadunajska 15,

Mistopredseda: Ing, Dr. Bohdan S c hneid er DrSeg, Ustav
meakromolekuldrnf chemie CSAV, Praha 6, Fetfiny 1888,

Mistopfedseda: Miloslav D v o ¥ & k, Vyzkumny ustav materidlu a
vieobecného strojnictvi CKD Fraha, Fraha 9, Na Harfé 7.




V&decky tajemnfk: Dr, Mlan Ho r & k CSc, Ustav fysikdlni chemie
&sAl, Praha 6, Flemingovo ném. 2,

Organisadni tajemnik: Ing, Jaroslav P ol 4 ¢ e k, Ustav pro vyz-
kum rud, Praha 4, Modranské 23,

Hospodéf: Ing. Ludvik Ku & e r a , ElektropFistroj n,p,,BEchovice
u FPrahy.

Fedsedkyn& atomové scekce: Dr, Alena Nov d -~ Spad-

k o v & CSc, Ustiedni Ustav geologicky, Praha 7,
Kostelnf 42,

Dfedseda molekulové sekce; Ing, Milo3 Pis&arcik CSc,

Ustav anorganické chemie SAV, Bratislava, Fulikova 14.

Clenové H.avnfﬁo vyborus
Prof, Dr, Vojttch Ke 11 o, &len korespondent CSAY,.
Katedra fysikdIni chemie, chemickéd fakulta SUST,
Bratislava, Jansk& 1,

Dr, Josef Ku b a CSc, Narodni technické museum,
Fraha 7, Kostelni 42,

Ing, Karel Ku b o n, Vyzkumny a zkulebn{ tstav
NHKG, Gstrava - Kuncice,

Doc, Ing, MikuldE Mathern vy CSec, Katedra
ana!yti;:ké chemie, hutnickd fakulta V3D, Kodice, Svermo-
va 5,

Jan Mo j £ { 2, Prcha 3 - 2iékov, Kondvova 19Q

Dr, Bedfich Mol d an CSc, Kutedra analytické che-
mie VECHT, Fraha 6, Technickd 1905,

Ing, Zoltdn V a r g a , latedra fysiky, clektrotechnickd
fakulta V3T, I6fice, lomenského ul,

e — P

Nahradniky Havniho vVyboru jsou:

Ing. Jozet Stefanec CSc Katedra analytickej
chemie, chemickd fakulta SVET, Bratislava, Janské 1,

Ing, Miloslavy V o b e ¢ k ¥ CSe, Ostar jaderného vyz-
kumu CSA, odd, jaderné spektroskopie, Re3 u Prahy,

Ing, Andrei Sv e hl a » Kovohuty n,p,, Istebnd nad
Oravou,

Dr, Danica D os ko &ilov 4 CScg Ustav makro-
molekuldrni chemie CSAV, Fraha 6, Petfiny 1888,

Ing, Jan J o k 1 , Ustav makromolekuldrnf{ chemie Esar,
Proha 6, Petfiny 1888,

Revisni komise bvla zvolena v tomto slofenf:

Pfedseda: Ing, Imrich Kl e inm a n n, Ustav pro vyzkum, vyro-
bu a vyuZitf radiocisotopl, Praha 7, Ffistavni 24,

Clen: Ing. Eduard Ma r t i n y , Geologicky Ustav S, Bratislava,
Sefdnikova 41,

Néhradnfk: Dr, ¥arel Ul b e r t CSc, Ustav makromolekuldrni che-
mie CSAJ, Preha 6, Petfiny 1888,

Usnesenim z 8, schiize zfizuje Havni vybor €S5SS na névrh Valného

shroméZdéni Ztyfi odborné komise a soufasng jmenuje jejich predse=

dy:

Xomise £SSS pro ndzvoslovi (Doc, Dr, Ing, Bohumil P ol e j CsSc,
Katedra analytické chemie VECHT, Praha 6, Bchnicka
1905),

Fomise CSSS pro piistroje (Dr, Pman R e Fic h a CSc, Ustav
teoretickych zdkladll chemické techniky CSA/, Préha 6 -
- Suchdol),

¥omise CSSS pro vychovu a Skolstvi (Doc, Dr, Ing, Zbyn&k
Ks andr CsSc Katedra analytické chemie VSCHT,
Praha 6, Technickd 1905),
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Komise &SSS pro vypodtovou techniku (Dr, Antonfn Vi te k ,
Ustav organické chemie a biochemie &sAV, Praha 6,

Flemingovo ném, 2),

Cinnost komisi bude zahdjena asi do 3 - 4 m&sicd po

upfesndni oblasti pasobeni a metod préce,

Hlavni vybor rozhodl, Ze pro funk&nf{ obdobf 1970/1971
bude pokrafovat préce jiZ ustanovenych Zdjmovych skupin. a Ze bu-
dou z¥Fizeny nikteré dalgi, Podle predpokladu by do konce roku 1970
m3ly pracovat tyto Zd&jmové skupiny (s uvedenim jmen a adres ve-

doucich)

V rémci atomové sekce:

1, Z&jmové skupina spektroskopie nevodivych materidla
(Doc, Ing, Mikuld2 Ma th e r n y CSc, Katedra ana-
lytické chemie, hutnickd fekulte V3T, Iodice, Svermova 5),

2, Zéjmova skupina spektroskopie kov(

(Ing, Adfitka Stan k ov &, Vyzkumny dstav
materidlu a vieobecného strojnictvi CKD Prcha, Praha 9,
Na Harfd 7),

3, Zajmova skupina plamenové spektroskopie
(Dr, Bedfich Mol d a n CSc, Katedra analytické che-
mie VECHT, Praha 6, Technickd 1905),

4, ZAjmova skupina automatické spektroskopie

(Ing, Karel Ku b o n, V¥zkumny a zkufebni Gstav
NHIKG, Ostrava - Kunéice),

5, Zajmova skupina rentgenospekirdini analysy

(Dr. Jaroslava Wan k o v & CSc, Vfzkumny dstav
anorgaonické chemie, Usti nad Labem),

6, ZA&jmovd skupina instrumentilni aktivalni enalysy
(Ing, Miloslavy V o b e ¢ k ¥ CSc, Ustav jaderného

vizkumu CSAJ, odd, jaderné spektrosiopie, Re¥ u Prahy).

7. Zajmov& skupina lokélni spektralni analysy

(Ing. Vdclav Hul f{n s k ¥ CSc, Matedra silikdtd
VECHT, Prcha 6, Technickd 1905),

V rédmci molekulové sekca:

—
(Vedouci Z&jmovich skupin budou ustanoveni pozdéji),

8. Zdéjmova skupina chemické spektroskopie

9. Zajmova skupina hmotnostni spektrametrie

1Q, Z&jmova skupina instrumentilni NMR

11, Z&jmovd skupina radiospekiroskopie

12, Zajmovéa skupina Msssbauerovy spelktrometrie

Bo zkvalitnéni prdce s&kci a Zajmovych skupin zFizuje
Havni vibor CSSS usnesenim z 8, schiize dnem 7. kvdétna 1970 tzv,
Vybory s e k ¢ i, v jejichZ Zele stoji pfedsedové sekel a
€leny jsou predeviim vedouci Zajmovych skupin, které k sekcim né-

leZeji,

Hénum Valného shroméZdini schvdalilo nidvrh Havniho
vyboru na udileni Eestného Elenstvi v Ceskoslovenské spektrosko =
pické spolec¢nosti témto vyznamnym organisdtordm a propagatordm

spektroskopie v CSSR:

Prof, Dr, Ing, Qtakaru Quadritovi i,m,, zakladateli SdruZenf pro vz~

kum ve spektrdlni analyse a jeho dlouholetému piedse-

dovi,

Drof, Ing, Dr, J, Ihepovi i,m,, autoru prvnf Zeské publikace o spelro-

skopii,

Prof, Ing, Dr, Frantiiku Cdtovi DrSc, &lenu korespondentu &SAV,

vyznomnému preopagdtoru spektroskopickych metod v analy-

ticizé chemii,

Ing, FrantiSku Rzdkovi, zaklddajicimu Elenu SdruZenf pro vyzkum

ve spekirdlni analyse a jeho dlouholetému tajemnfku,

Stsassecssver
tessove
sse




Na zavér nékolik informaci ze zprav videckého tajemni-

ka a hospodére, prednesenych na Valném shrom&Zddnf:

Poet &lend CSSS, Ke dni 31, prosince 1959 bylo v CSSS orgeniso=
véno celkem 279 ¢lend (individuelnich i kolektivnich), tj, o 136 %
vice neZ k témuZ datu roku 1967, T&chto 279 &lend CSSS pfihldsi-

lo celkem 560 oscob, zdjemcl o Zinnost spolednosti,

Polet schiizf a pFedndfek, V prvém obdobi své existence, tj, v le=
tech 1967 a¥ 1969 uspofadala CSSS celkem 25 odbornych akcf vite

Sfho vyznamu spojenych s odbornymi pfedndskami, jichZ byle cel-
kem pfedneseno pres jedno sto, Sedmi akci se pfednédikami zuéast-
nili zahraniéni hosté, est bylo uspordddno ve spoluprdci s jinymi

organizacemi a mélo symposidln{ charakter,

Bzpolet ESSS na rok 197G Nivrh rozpodtu &inf 87,000 Ks s pli~

novanym schodkem ve vyZi 15,000 Ks, Schodek je projevem zvy-
Senych pldnovanych vydajli spojenych s uspofddénim IV, Cs, spekiro-
skopické konference; schodek bude kryt z provoznich per&Znich
zastatkli roku 1969, Ani v roce 1970 nekyla poZadovadna ani
poskytnuta Ceskoslovenské spektroskopické spolecnosti Zadnad do-

tace,

Dovolujeme si pfipomenuut &lentim CSSS, ¥e Sekretaridt
&ssS presidlil poldtkem roku do novych prostor a jeho nova adre-
se znf:

Ceskoslovenské spektroskopickd spolefnost pii Csav

se sfdlem v CKD Praha - Vyzkumny ustav materidlu a

vEeobecného strojnictvi, Fraha S, Na Harfé 7,

Sekretdfka: s, Nada Hu d ¢ o v & , tel. 823 681,

Dr. ki Hordk CSc,
vid, tajemnik <&sSsSS

____ATOMOVA SEHCE

Dne 17, Zervna 1969 se konala v predndfkovém sdle
Ustaru makromolekuldrn! chemie CSAV v Draze na Petfindch 9, pra=-

covni schiize atomové sekce CSSS s timto programem;

A, Lavrin, M, Matherny, V3T IoZice: Transformdcia s&ernania a jeho

programové reSenie .

Gvodom boli definované zékladné pojmy a terminy denzi-
tometrie a vlastnosti fotografickych emulzii v zmysle novej terminolo-
gie TURAC - uy,

V predndZke sa v dalfom podrobne diskutoval vyznam,
ldady a zdpory kaiserovej vEeobecnej transformalnej rovnice a
TOrok - Zimmerovej 1 = transformdicie, ZdSrazﬁuje sa, fe vietky
transformécie si v podstate empirické metody, ktoré nemusia platit’
pre vietky emulzie a za najroznéjsich vyvolévacich podmienok,

Pri programovom rieseni vy33ie uvedenych transformécil
zdé‘razﬁuje sa predom hlavny problém, ktory spoliva v programovom
vypodte a upresneni smernice priamkovej Casti charakteristickej kriv-
ky fotografickej emulzie, ako aj vo vypolte, vypresneni a overeni
spravnosti stanovenia jednotlivych transformacnych konstént,

Vypo&tovy program bude v daléom dalej spresneny a bu-
de potom pristupny ne Iatedre, Zatial je evidovany pod Zislom S
- LM - 69 a je napfsany v jazyku MOST = 1 a je ho moZno pouii-
vaf v spojeni s pocitatom ODRA,




A, Lavrin, M, Matherny, V3T KoZice: Programové vvhodnotenie

rozptylovych diagramov.

Rozptvlové diagramy predstavujG stochastickd zavislost’
logaritmov intenzit dvoch spektrdlych &iar, prislichajicich jednému
métrixu a zcela urditym koncentrdcidm a jednému danému budiacému
procesu,

Programové rieSenie vyhodnotenia rozptylovych diagra-
mov vychddza zo vztahov, definovanych v prédcéch keddyho, Sras-
heima a Holdta, Tieto vztahy v danom pripade boli naprogramované,
ale niektoré testovania parametrov rozptylovich elyps, menovite u
regresnych koefficientov boli Ciastofne upravené a doplnené, aby bo-
lo mo¥né hodnotit efekt homologie porovndvanych spektrdlngch &iar.,
Programové vyhodnotenie umoZnuje okrem pdvodnych testovani po-
rovnat i Ztandardné odchylky, &m je moZno posudit Eiastolne i
charakter rozdelenia vstupnych Gdajov.

Vypo&tovy program vypracovany autormi je evidovany na
katedre v dvoch varidcidch pod &islami SD - LM -~ 69/a a pod &is-
lom 8D -~ LM - 70, Programi budi prepisané aj do jazyka AGQ: 60

a budli cestou Spektroskopickej spolofnosti pristupné &lenom,

sscovesesse
ananesas

seoe

A, Novd - Spadkovi, 0G Braha: Poufitl statistického vvhodnoceni

rozptylovych diagrami pro spektrdlné~-znalytické metody stanoveni

stopovych a minoritnich prvkd v nerostnych materiélech.

Bylvy uvedeny piiklady pouZill rozptylovych diagram’ a
jejich matematického zhodnoceni pfi volb& vnitfniho standardu & vy-
podtu sm¥rodatné odchyliky pro nikteré metody stanoveni stopovych
prvkt v nerostnych materidlech, nap¥, v barytech, fluoritech a

karbonétech,

-

9

I, Kleinmann, fNWR, Praha: O moZnosti pouZiti vysokofrekvencniho

zdroje z&Feni spojeného s nezdvislym vypafovénim vzorku pro

spektrdlni cnalvzu,

V pifedndice byl uveden prehled literatury o analyticicém
vyu#iti vysokofrekveninich vybojlt a konstrukce vybojky vyvinuté v
WVVR, V kfemenné trubce je umisténa grafitovd podloZka v tantalo-
vych drZdcich, Roztok vzorku se nand3i na impregnovanou grafito-
vou podloZku a odpafl se do sucha pod infralampou, Chitev grafito-
vé podloZky ve vybojce je provéadén ohmicky & lze jej plynule regu-
lovat, V praci se diskutujf nékteré parametry zafizeni, které ovlivru-
ji vysledky analyzy jako tlak a proud argonu, tvar a teplota grafito=
vé podlozky aj. Porovnéni mezi detekce nékterych prvk& ve srovné-
ni s hodnotami dosaZenymi ve vysokoproudém impulsnim argonovém

oblouku jsou uvedeny v tab, 1.(sir10)

N TOPOLCANY

ELEKTROKARBU

NARODNY PODNIK, TOPO[CANY

Spektrdlne uhliky s dlhoroénou tradiciou
zarufene bez bdru

vyréba a dodava

ELEKTROKARBON TOPOLCANY N. P.
vyrota umelého vhlika

Ceskoslovenskd Keramika
podnik zahrani¢ného obchodu
Praha 1, V Jamé& 1
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Tabulka 1,
Porovnén{ absolutnfch mez{ detekce (ng)

Prvek Vinov& Energetické Impulsn{ Vysokofrek-
délka hladjiny argonovy venénf
cm v¥boj vyboj
Ag 328Q,68 1 0-30473 Yo} Qo1
B 2497,73 1 16~4 0040 7 15
Ba 4939,09 I G2 R62 Qs Q1
Bi 3067,72 I 0-32588 3 4
Co 3453;50 1 3483~32431 2 Q3
cr 3593,49 1 o-27820 - QoL
cr 283563 O 12497-47758 1 =
Gd 3358,62 I 262~30R7 2 -
Gd 342247 I 1935-31146 - 10
In a101,76 1 024373 3 Qs
Li 3232,61 1 0-30924 200 &
Li 6707,84 1 014904 - Qs
Lu 3312,11 1 0-30184 5 5
Lu 2615,42 i 038223 Q9 =
Mn 2576,10 11 0o-38807 Q3 -
Mn 4CBQ76 1 o-248@ - Qos
N 3414,76 I 20529481 2 Qi
S 407771 I 024517 qocs Qoos
Th 4019,23 I 024874 2 6
Zn 481G,53 14 2089063672 - 5
Zn 3345, I 280062777 1 &
secaserisoed
csossese
-

1Q pracovnf schize atomové sekce CSSS byla uspofé
déna dne 13, listopadu 1969 v pfedniikovém séle Ustavu makromo-
lekulérnf chemie CSAV, Na programu schiize bylo zafazeno pokraco~
véni cyklu "Zéklady teorie atomové spektroskopiej pFednésejicimi by-
i pracovnici Katedry fysiky Elektrotechnické fakulty &VUT v Praze
J. Lego a F, Hanitz,

11

Druh& Z4st pdtidiného cyklu pojednévala o zdkladnich
pokusech, které vedou k zavedeni kvantové teorie,

Déle byly formulovdny zékladnf principy a provedena V-
stavba nejnutndifch zékladl. Zfskané poznatky byly potom demorstro-
vény na konkrétnim pfikladu kvantové mechanického FeZenf atomu
vodiku,

Becocssaste
ssssasss

voes

Na 21. a 22, kv3tna 1970 byla svoldna do posluchérny
hutnické fakulty VET v Koficich 11. pracovni schlize atomové sekce
&SSS. Na jeji program byly zafazeny pfednéfky dvou Zé&jmovych
skupin:

Prvnf den 11, pracovni schize organisovala Z&jmova
skupina rentgenospektrilni analysy. Schfize byla zahdjena vedouci
skupiny RNDr, Warikovou,

H, Ebel, Wien: Soulasny stav a vyvojové tendence v rtg spektrilni
analyse,

Fo vieobecném Gvodu do fysiky a metodiky rtg spedrél-
ni analysy byly diskutovdny matematické metody v kvantitativni . rtg
spektrdlni analyse, a to pfedev3im metoda empirickych koeficientd a
metoda zdkladnich parametri rozpracovand Birksem, Z&vé&rem byla

pfedvedena aplikace metody zdkladnich parametrii na analysu slitin,

9esessossees
asvescee

J. Slama VSE, Kodice: ZkuSenosti s uvedenim pFistroje ARL (model

72 _00C) do provozu,

V pFedndZce se uvddi popis vakuového rtg spekiromet-
ru ARL 72 0OOG zkuSehostl s jeho uvedenim do provozu a aplikace
na analysu vysokopecnich strusek, V technickém popisu aparatury

se autor vénuje predeviim specielni konstrukcl rhodiové rtg lampy
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s Celnim beryliovym okénkem, ddle po&ftadiim pouZitym k detekci rtg
zéfenf a typim krystall,
Goiiiine

M, Ma therny, V3T IKofice: Spektrdlna analyza magnezitov,

V referdte sa zhodnocuji rozné dostupné pristrde pre
fluorescennii spektrochemicki analyzu pédlenych magnezitov za po-
moci x - lGéového budenia,

Pri vypracovani analytického postupu pre stanovenie ob=-
sahu A, Ca, Fe, Mg a Si v pélenych a surovych magnezitoch sa v
prvom rade treba rozhodnuf pre urliti minimélnu %tandardnd odchyl-
ku koncentraéného stanovenia, V konkretnom pripade sa zvolila hra-
nica 4+ 5 % ktord potom pre 95 %nu Statistickd istotu determinuje
aj nutny expozicny cas, Experimentilne sa overilo, Ze v pripade po~
uzitia sequeniného spektrometra, Cas potrebny pre kompletnu analy-
zu je cca 12 minit a za pouZitia vickandlovéo analyzdtora je iba
2 minuty, za zachovania vymedzenej presnosti,

PouZijtie 5 kandlového analyzitora pre analyzu magnezi-
tov pri stanovovani 5 prvkov dovoli za jednu smenu analyzovatv
minimdlne 60 vzoriek a v pripade, Ze sa neuskutofnuji opakované
merania ako aj kontrola parametrov analytickych pmamok aZz 100

vzoriek za osemhodinovi smenu,

ssesesissess
sesssese
vess

.

Odpoledne 21, kvétna byla pro tidastniky pracovni schi-

ze uspofddéna exkurse do spekiroskopickych laboratoif VSZ KoSice,

D ruhy den 11, pracovni schiize ndlezel Zajmové skupi-
né spektroskopie nevodivych materidlll, Schfizi zahdjil pfedsedajicf
G, Kuplo,.

13

H, H, Rlssmann, Bad G odesberg, NSR: FouZif RW-spektrilnfch
uhlfkti pfi_emisni spekirdlni analyse,

Po objasnéni vyznamu spektrdlnich uhlikli pro emisnf
spektrélni analysu byly obecn& diskutovdny spektrdln{ uhliky a je-
jich vlivy na rGzné problémy spektrdln{ analysy, Ffi tom bylo hovo=-
reno o typickych grafitovych, pfipadné uhlfkovych materidlech a je-
jich vlivech na kvalitu a vyEku teploty plasmatu, jeho chovin{ b&hem
hotenf (napf. $plhdni plasmatu stejnosm&rného oblouku p¥i buzenf
prvki s nizkym ionisa&nim potencidlem) a na r&zné postupy roztoko-
vé spektrdalni analysy,

Fo diskusi o riznjych typech spekirdlnich uhlikd fy
Ringsdorff byla uvedena rdznd hlediska pro jejich pouZitf a udava-
na reprodukovetelnost a mez dikazu riznych metod roztokovych aneae
lys, Zé&virem bylo poukézdno jesté na nové vyvinuty typ spektrél-

nfho uhlikového prasku (lisova telného) na bési elektrografitu,

sescssssansa
savsocan
asee

-

E, Pliko, SV D3ratislava: Foznatky o viastnostech Lomakin-

= Scheiheho wvztunu,

Toddvé se porovnani experimentélnz‘é zjistdné zdvislost
intensity spektrdlnich Zar na koncentraci s popisem uvedené zévis-
losti s pomoci Lomakinovy & 3cheibeho rownice, Diskutuje se
diferencidlni tver uveden#d rovnice, p¥i Een# se poukazuje na pod-
minky, za kterych moZno uvedeny vztah odvedit,

Zz :Zelem podepieni oprdvninosti uvedenych vzta hi sé
podévd model svételnéno .aioje, pFedpoklddajici absorpeci zéFeni
pfi homogennim rozloZeni koncentrace i ieploty. Na zéklad® zfska-
nych vysledki se poukazuje na potfebu objasn&ni radidlniho rozlo-

Zeni emitujicich a absorbujicich Zastic,

sossocscones
smrrsses
cese

-
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A, Novéd - Zpalkovd, U0G, Praha: Problémy stanovenf tZ¥ko tSka-
v¥ch prvk v nerostnych materidlech,

Spektréln{ stanoveni malo tékavych prvki jsme sledovali
na metoddch spektrdlni analysy kasiteritd (stanoveni W, Sc, Zr a
Nb), stanoven{ wolframu v silikdtech, skandia v silikdtech a zirkonia
a lanthanu v FiCnich pfscich, Je tu spole€ny problém optimélniho bu-
zenf téchto prvkd, ktery se Fe$i spravnym pufrovédnim, zvyZenim
intensity proudu stHidavého oblouku, jehoZX se pouZfvd jako zdroje,
a pripadné predpdlenim vzorku a del3i exposicl, Jako pufr se osvid=
&il zejména fluorid lithny a sira, pifpadnd sirnfk zine&naty, vZdy ve
smési s prafkovym uhifkem; G&éinnd je tedy predev#im fluoridace a
sulfidace stanovovanych prvki, Doséhli jsme vesmés nizké meze di-~

kazu (QOOL % stanovovanych prvkd) na spektrografu PGS 2,

eeeesessesee
esassses
sass

M Matherny, VET 1olice: Testovanie udajov rozptylovych diagramov

a _homologie dvojic spekirdlnych liar,

Testovanie Gdajov rozptylovych diagramov a homologie
avojic spektrdlnych &iar sa uskutodriuje za pomoci dvoch progra-
mov, Prv§, AP~ LMa= 69, umoZnf vypolftat’ zo stboru hodnot A Y
a log CIx parametre analytickej priamky, ktoré sa potom Ziastodne
pouZiji pri programovom vyhodnoten{ rozptylového diagramu progra-
mom SD - LM = 70,

Testovanie charakteru rozptylu hodnot Yx a Yr sa

uskutoZnuje za pomoci porovnania 3tandartnych odchyliek Sy, a

Sy ako aj hodndt regresnych koeficientov W, 8 W, . i
) Ginnost porovnévacieho prvku sa testuje sledovanim
zhody Standardnych odchyliek SYx a SAY'

Homologia dvojic spektrdlnych dar sa testuje za pomoci
hadnét w,., ktord predstavuje pomer smernic analytickych priamok
analyzovaného a porovnavacieho prvku; We ktoréd predstavuje
pomer budiacich napati analytickej a porovnédvacej spektrélnej Eiary

ako aj hodnoty ortogonélného regresného koeficientu,
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Zékladnou hodnotou, ku ktorej sa ztahuje testovanie podla Studen-

tovho testu, je aodnota w, lebo u tejto je moZno za pomoci metody

Tl
postupného s&itania chyb vypolftat i Etandardnii odchylku S, .
T

ssveesssevss
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A, Lavrin, VAT KoZice: Programové rieSenie vypoltu transfomainych

kongtadnt 1 = transformdcie,

Vyhodnotenie fotografickej registrdcie spektrédlneho Eia-
renie je spojené s kon3trukciou kalibradnej krivky emulzie, ktord
definuje z&vislost sternania od logaritmu intenzity spektrélnoho Zia=
renia,

Jej lihedrna Zast je charakterizovdna smernicou a“‘
(strmostv fotografickej emulzie), Hodnoty s&ernani, ktoré sa nachadza-
ji v podexponovanej obleasti kalibraénej krivky moZno pomovou roz—-
nych transformécif upravit tak, Ze tieto budu vyhovovatlinedrnej z&-
vislosti s hodnotami logaritmu intenzity Ziarenia,

Frdca sa zaoberd popisanim vypodtového alsoritmu pre
stznovenie strmosti kalibracnej krivky fotografickej emulzie a
transforma&nej kondtanty (k) 1 = transformécie, K stanoveniu tycito
konitadnt sa vyuZfva Churchillova predkrivka, Algoritmus zaéina
konZtrukciou predkrivky z mnoZiny hodnd t Sa a Sb s odpocveda~
jicich filtrovej konitante ( A Y;n) metddou najmensich Stvorcov, Z
nredkrivky sa stanovi ¥ 2 hodnota SL. Podiel EL/J— =s, = .k.
Daliim krokom je iteradny cyklus pre optimdlne stanovenie konitanty

fgn , Igitériom iterdcie je podmienka { B, "8, = e), Ze pre aritme-

ticiiy priemer uvedeného roz dielu plat (& - ZYm) € qo1,
Algoritmus vypodtu transformacnych konstant vyuZiva
Statistické metddy, ktoré umonuji stanovenie optimélnych hodndt
tychto kondtint z nladiska presnosti a spravnosti. Hotistické krité-
ria objektivne hodnotia vypolet a umoZnujii vylGlenie chybnych

merani,

sessvetnesse
voossces
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K,Floridn, M, Matherny, VST Kofice: Sledovanie matrixefeltu v
kysliénfkovych sustavéch,

PretoZe matrixefekt je komplikujicim javom - zapridinuje
systematicklt chiybu spekirochemického stanovenia - je nutné jeho
sledovanie a zjednotenie pre v3etky sledované matrixy,

V predkladanej praci sa sleduje matrixefekt v kysliénilto-
wych matrixoch Alzoa, CaQ, F‘e203, NMgO a 502, ako aj v pélenom
magnezite s obsahom cca 85 % MgQ Fomocou metédy tzv, teplotniych
indexov - rozdielu Y - hodnat idnovej a atémovej &ary toho istého
prvku - sa sleduje t&innost rindenia vzorky grafitom za tGEelom
zjednotenia matrix efektu vo vietkych sledovanych matrixoch,

Pre A203, Ca0 a MgO meatrixy, ako & pdleny magnezit,
sa dosiahla zhoda kriviek tzv, tegotnych indexov (zévislost tzv, tep-
lotnych indexov ne pomere riedenia) pri pomere riedenia 1 : 9 s
99 % Statistickou istotou, Pre F‘e-203 a SiO2 matrixy sa zhoda do-
siahla aZ pri pomere riedenia Q1 : 9,9,

Z faktu, Ze pre MgO matrix a péleny magnezit sa do-
siahla zhoda tychto kriviek pri pommere riedenia 1 : 9 s& usudzuje,
Ze v pripade magnezitu je pri tomto riedeni charakter plazmy ovdyv-
Rovany preva¥ne koncentrdciou MgO a teda toto riedenie postaluje k

zjednoteniu matrixefektu,

asssssesenes
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MOLEKULOVA SEKCE

Ve dnech 25, -~ 27, Cervna 1969 pofddal V¥zkumny dstav
syntetickych pryskytic a lakt R‘a.rdubice,qnéle?iné s Ceskoslovenskou
v&deckotechnickou spoleinostf a Danem techniky v Pardubicich celo-
stétnf konferenci nazvanou ®*Analytické & fysikdlni metody ve vizlkumu
plastl a pryskyfic,” Konference byla uspofddina v Lulturnim domd

RCH DUKLA v Pardubicich,

P
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V rdmeci této konference konale se ve dnech 26, & 27,
gervne 9, pracovnl schiize Ceskoslovenské spektroskopické spoled-

nosti s timto programem:

¥e éokr, Ustav mekromolekuldrnf chemie (‘fSAI, Fraha; Infracervenda

spektra polymerd,

V pfednddce byly ve strudnosti proordny =zékladni pojmy
infraCervené spekiroskopie nizkomolekuldrnich ldtek, které byly déle
porovndny s infraervenymi spektry polymert, Na piikladu Fetdzce o
osmi opakujicich se jednotkdch byla vysvétlena analyza spekter po-
moci frekvendnd fazovych kfivek,

Byly uvedeny zdkladni principy méfeni a pouZiti
dichroismu meakromolekuldrnich létek, Na jednoflivych pFikladech byly
potom diskutovdny moZnosti pouZitf infrafervenych spekter pro zjisfo-
véani strukturdlnich parametrd u polymerd (konformace, konfigurace,
krystalinita, chemické sloZeni, stanoveni prim&sf, slofeni kopolymerd,

stanoveni molekulové vihy a vétvenl polymerd),

D, Doskotilovd, Ustav makromolekuldrni chemie ESA/ Praha: Foufitl

nukledrni megnetické resonance k charakterisaci polymerd, zejména

stereoreguldrnich,

V pfedndSce byly uvedeny zdlkladni pojmy NMR spektro-
metrie vysokého rozlifeni o obecné charakteristiky NMR spekter
polymer(i, Dale byly ne Fodd p¥ikladd demonstrovény moZnosti apli-
kace NMR spekirometrie pro urceni chemické struktury polymerniho
fetézce a pro urCeni statistického uspo¥adénf monomernich jednotek
v Fet3zcich kopolymeri a stereopolymert, Byly naznaeny moZnosti
2 meze analysy NMR spekter u polymerd bez vicindlni interakce v

Fetdzcl, a u polymer( se slabou a se silnou vicindlni interakcf,

sssssassssse
sosesess
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E, Drahorddovd, Ustav fysikdlnf chemie CSAV, Prabm: Struktura chloro-
vaného PVC a jejl urZeni pomoci spektrdlnich metod,

V prfedndsce byla ukézéna moZnost urcovdni struktury
chlorovaného PVC pomoci NMR a I1& spektroskopie, Z pomé&ru obsalu
skupin G, a CH, zjiSt¥ného z NMR nebo 1& spekter a z analyticky
uréeného obsahu chloru lze stanovit moldrni obsahy vSech jednouhli-
kovych skupin ( -CHz-, -Cl—EI-a-CC12—) vyskytujicfch se v Fetdzci
chlorovaného PVC, Bylo diskutovdno iur Covani nékterych viceuhlfko=
vych sekvenci,

Ss84sses

Dne 27, Cervna byly pfedneseny dali{ referdty:

M, Rys ka, Ustav makromolekuldrni chemie CSAV, Praha; Soudasnd

hmotovd spektrometrie a jeji poufii v chemii polymerd,

Je charakterisovdn vyvoj hmotové spektrometrie bZhem
posledniho desetileti, ktery vedl k jejimu Zirokému uplatnén{ v orga-
nické chemiiz 1) zavedeni p¥istrojii s vysokou rozlifovacf schopnostf;
2) rozvoj teorie fragmentace a teorie metastabilnich iontd; 3) zdokona-
len{ vstupnfch systémi hmotovych spektrometrd rozSifujicich oblast
pouzitelnosti na litky s velml nizkou tenzi parj 4) konstrukce pri-
stroji s velmi rychlym zdznamem spekter; 5) automatisace vyhodnoco-
vanf hmotovych spekter pFimym napojenfm piistrojii na samodinné
po&itade; 6) konstrukce novych typd iontovych zdrojd; 7) kombinace
hmotové spektrometrie s jinymi fysikélnd chemickymi analytickymi
metodami, plynovou chromatografii, diferencidln{ termélni analysou apod,
Technické pokroky zna&n& pfispdly k roziitujici se aplikovatelnosti v
oboru polymerni chemie, v chemii olizomerl, pfli analyséch nizkomole-
kuldrnich aditiv, pfedevséim’ ale pfi charakterisovéni polymerd na zéKa-
d3 produktl jejich pyrolytického rozkladu m;ztodou hmotov?: spektro=-
metrické terndlni analysy a poufitim novych typd iontovych zdrojd pfi
analysdch sloZitych smisi destruk&nich a pyrolytickych produktd

polymera,

19

J, Sedld¥ek, L, Rosik, kKauduk n,p,, VOSK Kralupy nMt: VyuZitl
infralervené spektroskopie pro sledovéani fotooxidace styrenovych

polymerd,

Prib&h fotooxidace vzorkil standardnfho a houZevnatého
polystyrenu, provédzeny vznikem karbonylovych a hydroxylovych sku-
pin byl sledovén pomoc{ zmé&n pom&ru absorktanci A1745/ ﬁ946 a
ﬁ3340/ A.l.946 . Ubytek dvojaych viieb elastomern{ sloZky byl hodno-
cen pomoci intensity pasu 970 cm , Fotooxidace byla provadéna u
film% o sfle cca 0,1 mm, pfripravenych krédtkodobym lisovénim za
teplot 170 —1BO°C, ozafovanim vzorku 100 W rtutovou vybojkou s
Pyrexovym filtrem v atmosfére &istého kysliku,

saevencseeee
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J. Haban, Vyzkumny tastav syntetickych pryskyfic a lakd, Perdubice:
Pouziti infrafervené spektroskopie pfi analyse a studiu_struktury

lonexovych skyfFic

Infracervenéd spektroskopie je jednou z mdéla metod k pFi-
mému studiu struktury zesiténych makromolekuldrnich latek, jejichZ
typickym predstavitelem jsou ionexové pryskyfice na béasi styren -
=~ divinylbenzenovych kopolymerd, Pro tyto kopolymery syntetisované
s pouZitim Zistfch isometll m= a p= divinylbenzenu, byla vypracovéna
metoda umoZ¥nujic{ kvantitativn{ stanoveni styrenu a zabudovaného
m~ nebo p= divinylbenzenu, zreagovaného jednou, nebo dvéma dvoj=
nymi vazbami,’

Na silné basickém anexu Sf8~IM byla i&, spektroskopif
studovéna jeho degradace v prostfedf hydroxylovych lontd za spolu~
pusobenf kysliku, Ziskand pfFedstava o degrada&nim mechanismma byla
korelovana s vysledky ziskanymi pfi degradaci nfzkomolekuldrnich

modeld a zjiit¥na dobrd shoda,

sesecses
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E. Krejcar, V¥zkumny ustav syntetickych pryskyfic a lakl, Pardubice:;

PouZitf spektrofotometrickych metod pfi analyse epoxidovich prysky-
Fic,

Fro stanoveni & - epoxidovych skupin v epoxidovych
pryskyf¥icich byly provéfeny Ctyfi metody ve stredni a blizké infra-
Zervené oblasti a kolorimetrické metoda, zaloZend na reakci pyridi-
nu s epoxidovou skupinou. Z porovnani vyplynulo, Ze z kvantitativ-
nfho hlaliska jsou viechny tyto metody pouZitelnd jen pro pryskyfi=
ce didnovédio typu bez p¥méEsi reaktivnich rozpoudtédel, obsahujicich
epoxidovou skupinu, pripadn? téZ bez modifikujici slozky s aromatic=
kym jédrem,

sssssnsasses
secsesss
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Dne 26, listopadu 1969 byla usporddéna ve spolupraci
s Ustavem anorganickej chémie SA/ v Bratislavé schize pracovniki

molekulové sekce, na niZ byl prednesen referét:

B, Schrader, Institut fiir Spektrochamie, Dortmund, NSR: Ramanova
spektroskopie latek v krystalickém stavu,

V prvé &asti predndsky byly struén? shrnuty zdklady
teorie vibraénich spekter latek v krystalickém stavu, P¥i pfechodu
latky z plynného stavu do krystalického se stupnd volnosti translaci

a rotaci molekul stavaji stupnémi volnosti trenslanich a tzv, librad-

nich pohykl v i icc. Diskutuje se vliv tohoto stavu na vybérové
pravidla, Vzijemné plscbeni viech elementirnich bundk v mtiZce ve-
de k rozdéleni kmiténi, kterd se daji opsat tzv, "optickou" a "akus-
tickou" vétvi, Frekvence kmitdnf v mfiZce se daji interpretovat pomo-
ci jednoduchého modelu "jednorozm&rné mriZky", tvoFené ret®zcem
spojenych oscilédtorl, Fomoci normélnich! soufadnic mo¥no vypolitet
typy kmitdnf a jejich frekvence, FodobnZ se daji pomoci jednoduchyrh
modell interpretovet i intensity kmiténi v infraervenych & ramano-
vych spektrech, Na zdkladé tichto informaci moZno vyslovit predpo-

klady o poloze molekul v miifce a symetrii bunky,
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Druhou C4st prednasky tvorilo pojednéni o technice ramae
nové spektroskopie monokrystall a praSkd buzenim pomoci lasero -
vyech zdrejl.
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V rédmci Valného shromdZdini, konaného dne 9, dubna
1970 byla pfednesena pFednéska:

A, Vitek, Ustav organické chemie a biochemie CSAJ, Praha: DouZitl
samo&innych polftadd v 1& spektroskopii,

V letech 1964 - 1968 byly v Ustavu organické chenie a
biochemie vypracovdny programy pro separaci pdsd v 1€ spektrech a
jsou od té doby rutinné s tGspéchem pouzZfvény,

Fedpoklddd se, Ze IC spektrum lze matematicky popsat
jako soudet kiivek Lorentzova (Cauchyho) typu, th

vSechny pés 2
log T_/T = A(V) = a4 Z P gymaxﬂi - [(\’ -y ma.x)lA‘J Do

Metodou nejmensich Etvercl se adjustuji parametry
Lorentzovych kfivek ( . - Emax' Av , tj. poloha maxime,
absorptivita v maximu a polodffka pro kaZdy pés ) tak, aby se doséh-
lo co nejlep3f shody s experimentem, Prostd linearisace problému
(Newtcnava metoda) se setkdvd s konvergendnimi potfZemi; vhodn&ji{
se ukézala byt metoda lumenych nejmensich &tvercis

Program pracuje zcela automaticky; experimentétor zadé-
v& pouze spekitrum v podob? tabulky hodnot propustnosti (nebo absor
bance) v ekvidistantnfch bodech a poféteéni odhady hodnot parametrd
jednotlivych péstl, Fodle potfeby lze jednoflivé parametry “fixovat®, tj,
explicitné pFedepsat, které z nich majl byt adjustovidny a které niko=
liv,

Jednotlivim bodim spektra lze pfifadit obecnd rizné
statistické véhy., Z tohoto hlediska byly vypracovany dva zdékladni
typy programil pro separaci: prvy pFedpoklada U viech bodd stejnou
véhu, druhy odvozuje vdhovou funkei Zz odhadu rozptylu o pro
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absorbanci jednotlivich bodf, 9 je v programu automaticky odhado-
véno ze zadaného O p Pro odeltené hodnoty propustnosti a Oy pro
ode&tené vinolty jednotlivich bodh ve spektru,

Separace pasi se v Ustavu pouZfvd zejména pFi FeSeni
kvartitativnich otdzek v konformaini analyse,

secnesscense
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Z affzenf na kompensaci atm, vihkosti pro (o spektrometrii, Schema
zafFizen{ na kompensati absorpce atmosferické vlhkosti pFi m&Feni (o
spekter s nestejnou optickou drahou m&rného a srovnévaciho paprs-
ku (nap¥, pfi m&fen{ se =zdcadlovou kondensainf jednotkou) je k dis-
posici u dr, Soni Va £{ &k ov é, GOCHB ESAJ, Flemingovo
ném, 2, Praha 6 (tel’ 320 141 linka 074),

seccosnpscct

Ras ro_1& spektra ze ektrometometru Z eiss {(Jena) model UR-10
na pausovacim papife, Upozornujeme majitele spektrofotometrii UR-1G,
Ze v sekretaridtu CssS jsou dosud k disposici mendi zdsoby rastri
pro ppFekreslovani spekter, Z&jemci necht zaZlou své poZadavky na
adresu sekretaridtu; do vylerpéni zdsob bujou rastry Zlentim £SSsS
zasfldny zdarma,

Stsssscseste
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Z&jemciim o materidly a pFedndSky z I,  semindfe
teoretickych zékladd stomové spektroskopie, ktery se konal v Lib=
licich v roce 1962 zaSleme zdarma zbylé vytisky, které jsou k dis-

posicl v sekretaridtu, Proto¥e jde jen o méld kusd, budeme uspoko-

jovat zdjemce v pofaai, v jakém za3lou své poZadavky,

erappmiegese
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Déle upozorﬁujeme, Y& v sekretaridtu je k disposici néko-

lik exempldF& Gosslerovich tabulek obloukového spekira_Zeleza, kie-
ré z&jemcdm na poZ&déAn{ zdarma zaSleme,

Upozornujeme v3echny zéjemce o stiloskopil, Ze v
sekretaridtu CSSS jsou k disposici skripta "Ziklady optické spektro-
skopie ", Cena K's 22,-,pro Cleny CsSss Ks 11,

Sevssssscce

Recense:

Rédi bychom upozanili &leny CSSS, Ze v této rubrice
chceme ofiskovat také recense knih, které se nedotykaj{ problemati-
ky spektroskople pi¥fmo, Domnfvéme se viak, Ze i tyto odborné knhy
mohou byt pfedm&tem z&jm& nasSich &lend,

J.' B, Fattison; A Programmed_Introduction to Gas~Liguid Chron_:ato—
graphy, Heyden & Son Ltd,, London 1969, Stran 3C8 - X\ obrézka
83, cena 4,95 $,







