SPEKTROSKOPICKA SPOLECNOST JANA MARCA MARCI
TINIE WAAND IR BRI IO mEEN AR B [N R I

BULLETIN
SPEKTROSKOPICKE SPOLECNOSTI
JANA MARCA MARCI

Cislo 97 unor 1999

Kurzy vibraéni spektroskopie

Doc. Bohuslav Strauch

Odborna skupina vibra¢ni spektroskopie pofadala opét své dva tradicni tydenni kurzy v jiz
tradicnim ¢ase - koncem ledna a pocatkem unora. Kurzy se opét konaly v budové prazské
Vysoké Skoly chemicko-technologické v prostorach Ustavu analytické chemie a na spek-
tralnim pracovisti centralnich laboratofi.

»MéFeni infracervenych spekter*, 25, - 29.ledna 1999 (31 aéastniki)

Po obdrZeni kurzovnich materiali (zakladni typy spekter, tabulky pouzivanych metod,
chybna spektra, seznam literatury z vibracni spektroskopie) byli frekventanti rozdéleni do
péti pracovnich skupin a od Doc.Straucha se jim dostalo zakladnich informaci o koncepc1 a
organizaci kurzu, o literatufe ve vibraéni spektroskopii.

Na avodni pfednaSku Dr. Hilgarda o zdkladnich pojmech a popisu spekter navazala pied-
naska Dr. Péasztora (Nicodom) o principech FTIR-spektroskopie. DiileZitou &asti programu
tohoto kurzu je vzdy informace o pfipravé vzorki a pouZivané standardni techniky pii mé-
feni IC spekter (Ing.M. Novotnd). O principech reflexni spektroskopie pohovofil Ing. Ma-
chovig, ktery vénoval pozomost téz vyuziti internetové sité. Pocitatové zpracovani spekter
a pouziti spektralnich knihoven opét obstarala Ing. Novotna. Blizkou IC oblasti a jejim vy-
uzitim v kvantitativni chemické analyze se zabyval Ing.Tenkl (Nicodom). Dr. Sikola
(Bruker) ptednaSel o moZnostech spojeni FTIR spektrometri s dal3imi metodikami a o FT-
Ramanovych spektrometrech. Doc. Strauch upozornil na nepravé pasy ve spektrech a véno-
val se zdrojiim a pfi€¢inam chyb v m&fenych spektrech. Samostatna prednaska byla tentokrat
o IC mikroskopii (Dr. Domindk, Nicodom). Doc. Horak shmul pfinos a postaveni vibracni




spektroskopie ve védé a praxi. Ing. Novotna s Ing. Machovi¢em uzavieli cyklus pfednasek
konkrétnimi priklady praktického pouziti IC spektroskopie, diskusi a vzajemnou vyménou
zkuSenosti s frekventanty kurzu.

Odpoledni naplni byla prakticka cviceni v péti skupindch u pfistrojii. Na programu byla
metodika méeni IC spekter kapalin a plyni, kalibrace a méfeni tloustky kyvety, manipu-
lace s optickym materialem, piiprava tablet a emulzi v pevné fazi a problémy s tim spojené,
aplikace ATR a DRIFT v reflexni spektroskopii. Programové vybaveni a zpracovani spek-
ter, méfeni v blizké IC oblasti (NIR) a kvantitativni analyze tvofily samostatmé praktické
tulohy. Vedle seminafe uzivatell pfistroji Nicolet se zastupci firmy absolvovala mensi sku-
pina frekventanti demonstraci méfeni s infratervenym mikroskopem v systému Ge-
nesis/Mattson (Dr. Némec, PHirodovédecka fakulta UK, Praha).

Na praktickych cviéenich se podileli Dr. Janeckova, Ing. Kohoutova, Dr. Matéjka, Ing. Ma-
chovié, Myr. Kesner a Dr. Pasztor (Nicodom).

V tradiéni zavéreéné anketé frekventantil byl kurz hodnocen velmi pfiznivé, vedle nékterych
individualnich pfani nicméné vyplynul obecny poZadavek, aby vzdjemné pfedstaveni frek-
ventanti a informace, co kdo d&la, byly zafazeny na zahajeni kurzu pro lepsi prubézné
vzajemné prohloubeni kontakti a vyménu zkuSenosti, coz Ize realizovat.

Pracovni atmosféra kurzu, zdjem a iniciativa frekventanti byly uspokojivé.

,Interpretace vibra&nich spekter*, 1. - 5.imora 1999 (24 ucastniki)

Uvodem obdrzeli (iGastnici kurzu rozsahly interpretatni material (cca 100 stran). Prvni
prednaska byla vénovana teorii vibracnich spekter jednoduchych molekul, zikladnim vi-
braénim modim a jejich klasifikaci (Doc. Strauch). Dr. Hilgard se zabyval interpreta¢nimi
aplikacemi jako charakteristické frekvence, vlivy spfaZeni a vnitromolekuldrni efekty, teo-
retické téma doplnil Doc. Hordk projevy vnéjsich interakci. O identifikaci latek ze spekter a
z IC databazi prednasela Ing. Novotna. Vyklad byl doplnén informaci o internetu (Ing. Ma-
chovi¢). Kvantitativni analyzu a pouZiti chemometrie ve vibra¢ni spektroskopii prezentoval
Ing. Tenkl (Nicodom). O Ramanové spektroskopii referoval Doc. Strauch, Dr. Matéjka de-
monstroval vyukovy program Spec Tool 2.1. Vibraéni spektra ve struéném piehledu pak
uvedl Doc. Strauch. V zavéreéné prednaice Doc. VI¢kova hovotila o souvislostech ve vi-
braénich spektrech z dnesniho pohledu poznatka.

Naroénou, znaéné namahavou, nicméné vyznamnou soudasti programu byla v prib&hu
kurzu s pfednaskami se prolinajici interpretaéni cvi€eni v analyze spekter a pfifazovani
spektralnich pasi, vedena Doc. Strauchem a Dr. Hilgardem. Ve spolupraci Ing. Novotnou
byl opét piedveden nazorny vyukovy interpretacni program 15 spekter. Zavérecnou soutéz
v interpretaci infradervenych spekter pfipravila Ing. Novotnd, jez také vysledky vyhodno-
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tila. V soutéZi bylo zadano celkem 12 spekter. Nejuspésné;si fesitelé byli odménéni celkem
Sesti cenami, z nichZ tfi vénovala Spektroskopické spoleénost a tfi firma Nicodom.

V anketé frekventanti byly vzneseny nékteré podnéty pro pfisti kurzy, jako napfi. poéatecni
vzajemné seznameni ucastniki kurzu (podobné jako v kurzu piedchozim), pozadavek vice
praktik, vice informaci o spektrech anorganickych latek, zafazeni kvantity v MIR aj.
K nékterym bude jist¢ pfihlédnuto, aviak rozsifovat program o dalsi cviéeni je neunosné
v jiz tak naro¢ném kurzu a dle nazoru lektori nelze tak uginit na tkor teoretickych piedna-
Sek. Lze vSak provést nékteré zmény ve sledu programu (zafazeni vyukovych programa
diive - neni to vak jednoznaéné).

Absolventi kurzi na zakladé své aktivni tcasti obdrZeli osvédéeni o absolvovani kurzu
s tradi¢nim hologramem Jana Marca Marci.

3. lgler MS-TAGE

Viadimir Havlicek

Ve dnech 4. - 5. 2. 1999 probéhlo v nadhemém prostedi rakouskych Alp jiz 3. Igler MS-
TAGE. Tuto hmotnostné spektrometrickou konferenci pofada ve dvouletych intervalech
Katedra organické chemie z University of Innsbruck, v mezidobi jsou pak realizovany
NMR konference. Na obé akce si pofadatelé zvou vidy kolem deseti hlavnich piednaseji-
cich, kteri patii k svétovym hvézdam oboru, ostatni G¢astnici mohou prezentovat pouze
postery.

LetoSni MS-TAGE bylo v€novano nejnovéjs$im aplikacim hmotnostni spektrometrie
v biochemii a molekularni biologii. Mezi pfedna$ejicimu dominovali zejména Prof. Donald
Hunt z University of Virginia (Cell Antigens and Proteomics), Prof. Renato Zenobi z ETH
Zurich (Noncovalent Complexes), Prof. John Yates III z University of Washington (MS
Methods to Define Protein Functions), Prof. Alain van Dorsselaer z CNRS Strasbourg
(Supramolecular Biological Assemblies). Analyze genetickych mutaci kombinovanymi
technikami pak byla vénovana sdéleni Prof. Michaela Linscheida (Humbold University Ber-
lin) a Prof. Paula Vourose (Northeastern University, Boston).

Z Ceské republiky pfijelo celkem deset ucastnikii, ktefi prezentovali tyfi postery.






