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Generalnimi sponzory Spektroskopické spole¢nosti Jana Marka Marci jsou
firma ThermoFisher Scientific spolu s partnery Pragolab s.r.o. a Nicolet CZ s.r.o.,
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119. schiize hlavniho vyboru Spektroskopické
spole¢nosti Jana Marka Marci

Viktor Kanicky a Pavel Matéjka

Dne 22. ledna 2026 se tradi¢né v historické budove
Univerzity Pardubice na namésti Cs. legii uskuteénila
119. schtize hlavniho vyboru SS JMM. Zasedaci
mistnost zajistila doc. Anna Krejéova z Ustavu
chemického a environmentélniho inZenyrstvi Fakulty
chemicko-technologické, za coz ji patii podékovani.

Néro¢ny program zacal v 9 hodin a zahrnoval
jednani  hlavniho vyboru 1 Soutéz mladych
spektroskopikll. Schiizi zahajil pifedseda prof. Pavel
Matéjka, ktery privital ucastniky a pfedstavil program
sestavajici z nasledujicich bodl: 1) informace
o finan¢nich vysledcich akei Spolec¢nosti
uskutecnénych v roce 2025; ii) akce SS JMM
planované na rok 2026; iii) rizné; iv) Soutéz
mladych spektroskopikil — prezentace soutézicich.

Akce Spolecnosti v roce 2025 pokryly veskeré
naklady véetné rezie. V ptipadé 26. Skoly hmotnostni
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spektrometrie 2025 byla ¢astka prevySujici naklady
(cca 130 tis. K¢&) na navrh Sekce hmotnostni
spektrometrie pfevedena do Fondu SMMS, urc¢eného
na odmeény vitéz soutéze SMMS (cestovni granty).
V roce 2025 se krom& 26. Skoly hmotnostni
spektrometrie uskute¢nily Kurzy vibra¢ni
spektroskopie a Kurz ICP & Workshop LA 2025.

V roce 2026 bude uspotradana 27. Skola hmotnostni
spektrometrie (21.-25. zafi 2026, Frymburk).
V Olomouci se ve dnech 14.-18. zaii 2026 uskutecni
19. Cesko-Slovenska spektroskopicka konference
spojend s konferenci Mdssbauerovy spektroskopie
v materidlovych védach. Kurzy vibra¢ni
spektroskopie 2026 probéhly ve dnech 5.-9. a 12.—
16. ledna 2026 v Praze. Dalsi planovanou akci je
20. Radiochemicka konference 2026 (10.—15. kvétna
2026, Marianské Lazng), kterou organizuje Ceska
spole¢nost chemicka ve spolupraci s Katedrou
jaderné chemie FJFI CVUT v Praze; SS JMM je
jednim ze spolupotadatelti.

Profesor Mat¢jka dale informoval pfitomné
o vysledcich volby revizni komise. Nové zvolenymi
Cleny se stali Mgr. Miroslava Bittova, Ph.D., Ing.
Martin Clupek, Ph.D., RNDr. Jakub Hrani¢ek, Ph.D.,
a RNDr. Tomas Pluhacek, Ph.D.

Po skonceni jednani hlavniho vyboru nasledovala
Soutéz mladych spektroskopikd. Podobné jako
v loniském roce i v letech ptedchazejicich byl i letosni
ro¢nik velmi zdafily a zaznamenal vysoky pocet
ucastnikti. Do soutéze bylo piihlaSeno 6 soutézicich
v kategorii A a 13 soutézicich v kategorii B. VSechny
prednesené prispévky byly zaméfeny na aktualni
sméry spektroskopie a mély vysokou odbornou
uroven.

Cestnou predsedkyni poroty byla doc. Anna
Krejcova. Organizaci soutéze zajistoval doc. Antonin
Kana z Vysoké Skoly chemicko-technologické
v Praze. Ocenénym soutézicim bylo za prvni az tfeti
misto v obou kategoriich vyplaceno celkem 79 tis.
Ke.

Pribchu soutéze, jejim ucastnikiim, vitézim a jejich
prezentacim je vénovan samostatny prispévek
uvefejnény v tomto ¢isle Bulletinu (€. 205).

26. Skola hmotnostni spektrometrie

Ondrej Novak, David Friedecky
Foto: Jitka Kopkovda

Letosni ro¢nik Skoly hmotnostni spektrometrie,
poradany Spektroskopickou spole¢nosti Jana Marka
Marci, se opét navratil do prosttedi OREA Resortu

Horal ve Spindlerové MIyné. Akce probéhla ve
dnech 8.-12. zafi 2025 a navéazala na uspésSny
jubilejni roc¢nik z lonského roku. Leto$ni téma
,LHmotnostni spektrometrie a jeji aplikacni potencial®
zdiraznilo Siroké moznosti vyuziti hmotnostni
spektrometrie v oblastech farmaceutické analyzy,
potravinaistvi, klinické diagnostiky, Zivotniho
prostiedi, toxikologie i modernich datovych pristupt.
Program byl zahajen jiz v nedéli odpoledne sérii
kratkych  kurzi ~ zaméfenych na  moderni
chromatografické metody ve spojeni s hmotnostni
spektrometrii a statistiku s vyuzitim = umélé
inteligence. Pondélni dopoledne pokracovalo kurzy
vénovanymi feSenim probléma pifi vyvoji novych
LC-MS metod, multiomickym pristuptim
a hmotnostné-spektrometrickému zobrazovani.

Oficialni zahajeni probéhlo po obédé v pondéli 8. zafi
2025. Uvodni sekce nabidla dvé zvané prednasky
a vystoupeni vitéze sekce ,Mladi vpred 2024“.
Zdenék Kamenik z Mikrobiologického tstavu AVCR
predstavil vyuziti MS pii odhalovani svéta mikrobt,
Jifi Danihlik z Univerzity Palackého aplikace LC-MS
ve vcelafském vyzkumu a Mikulda§ VIlk sezndmil
ucastniky s vyuzitim cyklické iontové mobility
a chemického zesiténi v plynné fazi ve strukturni
analyze biomolekul. Nésledujici slavnostni sekce
byla vénovana Cené Vladimira HanuSe za nejlepsi
publikovanou praci v oboru hmotnostni
spektrometrie, kterou udé€luje Spektroskopicka
spolecnost Jana Marka Marci. Letosni cenu s finan¢ni
dotaci 30 000 K¢ sponzorovala spole¢nost Shimadzu.
Vitézem se stal autorsky kolektiv vedeny Michalem
Hol¢apkem  z Fakulty = chemicko-technologické
Pardubické univerzity. Prace nesouci nazev
,Comprehensive  characterization of complex
glycosphingolipids in human pancreatic cancer
tissues* byla publikovana v Journal of Biological
Chemistry a ptedstavil ji prvni autor Karel Hoiejsi.

Vyherci Ceny Vladimira Hanuse (ve stfedu
K. Hofejsi a M. Hol¢apek)

Odborny  program  26.  Skoly  hmotnostni
spektrometrie byl rozdélen do deseti tematickych



sekci, které pokryvaly Siroké spektrum aplikaci
hmotnostni spektrometrie. Kazdy den byl vénovan
konkrétnimu okruhu témat, pficemz ranni bloky
poskytly zakladni vhled do principi MS, dopoledni
i odpoledni sekce se zaméfily na praktické aplikace.
Prvni  tematicky blok se soustfedil na
environmentalni analyzu, kde byly diskutovany
aktudlni problémy spojené s perzistentnimi
organickymi polutanty (POPs), poly-
a perfluorovanymi latkami (PFAS) ¢i bromovanymi
retardéry hotfeni. Pfrednasky ukazaly, jak moderni MS
techniky umoziuji sledovat stopova mnozstvi téchto
kontaminanti v zivotnim prostfedi i v lidské
populaci. Dalsi sekce byla vénovana analyze
potravin, kterd zdlraznila vyznam hmotnostni
spektrometrie pii kontrole kvality a bezpecnosti
potravin. UCastnici se seznamili s aplikacemi
hmotnostni spektrometrie pfi sledovani kontaminantt
v krmivech, analyze pivovarskych a sladatskych
produktd ¢i pii detekci mineralnich oleji
(MOSH/MOAH) pomoci pokrocilych GCxGC-MS
metod. Posledni sekce predstavila praktické aplikace
hmotnostni spektrometrie, od SFC-MS pro rostlinné
extrakty pfes HRMS v toxikologii a identifikaci
molekul aZ po novou ioniza¢ni techniku LAESCI-
HRMS. Stfedecni program se zaméfil na
farmaceutickou analyzu, kde byly prezentovany
postupy pro stanoveni N-nitrosamind v [éCivech,
analyzu proteinovych biolé¢iv a terapeutickych
oligonukleotidii. Tyto prednasky ukézaly, jak MS
pfispiva k zajisténi bezpeCnosti a ucinnosti
modernich 1é¢iv. Ctvrteéni blok pfinesl pohled na
klinické  aplikace  hmotnostni  spektrometrie.
Diskutovaly se moznosti rutinni diagnostiky pomoci
MS, analyza proteini v klinickych vzorcich
a sledovani PFAS v lidskych matricich. Tyto aplikace
potvrzuji rostouci vyznam MS v personalizované
mediciné. Odpoledni sekce Cctvrtého dne byla
vénovana toxikologii a dal$im aplikacim, vcetné
analyzy vlasii, kanabinoidi ¢i vonnych alergeni.
Zajimavym tématem byla také analyza dechu pomoci
MS, ktera se ukazuje jako perspektivni nastroj pro
neinvazivni diagnostiku. Zavérecny den patfil novym
trendim v hmotnostni spektrometrii. PiednaSky se
zam&fily na inovace v metabolomice, lipidomice
a proteomice, stejn¢ jako na vyuziti umélé¢ inteligence
pii zpracovani dat.

Ctvrteéni odpoledne patfilo mladym talentim —
soutézni sekce ,Mladi vpred“ opét ukazala, Ze
budoucnost hmotnostni spektrometrie je v dobrych
rukou. Sest inspirativnich pfednasek pfineslo nové
napady i odvazné piistupy, pfiCemz nejvice zaujala
Martina Kadlackova se svou inovativni metodou
FIA-MS/MS pro rychlou diagnostiku atypické
myopatie u koni. Za svij vykon si odnesla nejen
ocenéni, ale i1 prislib plné hrazené ucasti na pristim
ro¢niku a moznost vystoupit v hlavnim programu.

Posterova sekce v utery a ctvrtek letos doslova
praskala ve §vech. 42 prezentovanych praci nabidlo
pestrou paletu témat od zakladniho vyzkumu po
aplikace v praxi. Prvni cenu ziskal Anatolii Spesyvyi
za praci ,,Strategies for charged proteins desorption
from lipid membrane in vacuo®, druhé misto patiilo
Jan¢€ Knytlové s projektem zaméfenym na ambientni
hmotnostni spektrometrii a tfeti Jakubu Lemberkovi
za studium fytohormonl napfi¢ organelami. Obé&
soutéze podpotila spolecnost Pragolab, ktera tak opét
potvrdila svou roli kli¢ového partnera mladych
védct. Detailni abstrakta vSech pfednasek i postert
najdete na webu 26. Skoly hmotnostni spektrometrie
(https://skolams2025.spektroskopie.cz/).

Uastnici letosni Skoly méli moZnost z(&astnit se
kulturné-poznavaciho odpoledne (Hornické muzeum
Harrachov, exkurze do Poniklé - vyroba
perlickovych ozdob, pési tara po KrkonoSich).
V pond€lni odpoledne odstartovala Sifrovaci hra,
kterd provéftila logické mysleni 1 tymovou spolupraci.
Sifru MS piipravil Antonin Bednaiik z Masarykovy
Univerzity a vyhercem se stal tym Fytohormoni
z Olomouce. Také turnaj MS OPEN 2025 ve stolnim
tenise pfinesl pofadnou davku adrenalinu i zabavy.
Do hry se zapojilo 32 hract, ktefi hrali systémem
play-off. Findle nabidlo strhujici souboj, z néhoz jako
vitéz vysel Michal Albrecht, zatimco Pavel Hladik
obsadil druhé misto. Bronz si odnesla Ivana Lemak
po dramatickém zépase s Jakubem Lemberkem.
Vecerni program byl pestry a kazdy den nabidl jinou
atmosféru. V ned€li se Ttucastnici bavili na
spolecenském veceru firmy Pragolab, pondé€lni vecer
patfil DJ Filipovi na akci pofddané firmou Waters.
Utery pfineslo Zivou hudbu s kapelou The Stream na
veceru firmy Altium, =zatimco stieda nabidla
originalni Silent Disco ,,Souboj 2 DJs* pod zastitou
Shimadzu. Ctvrteéni zavéreény veder uzaviela kapela
Gankino Quintet na akci sponzorované firmou
AMEDIS, ktera se nesla ve velmi ptatelském duchu.

Momentka z Gspésného spolecenského vecera Silent
Disco ,,Souboj 2 DJs*.


https://skolams2025.spektroskopie.cz/

Za uspéchem 26. ro¢niku Skoly hmotnostni
spektrometrie stoji tym lidi, ktefi spojili energii,
napady a organizacni talent. De&kujeme vSem
pfednaSejicim za inspirativni piispévky, které
oteviely nové obzory a rozproudily zivé diskuse.
Obrovské uznani patii Mirce Bittové za precizni
koordinaci a dal§im c¢lenim organizacniho vyboru
(Renému Lenobelovi, Alesi Péncikovi, Vérce
Dolezelové a Jitce Kopkové). Velké diky mifi také
k tymtim Laboratote ristovych regulator (jmenovité
Katefina Cermanova, Pavel Hladik, Jakub Hrdlicka,
Ivo Chamrad, Michal Kaleta, Jakub Lemberk, Tereza
Pavlickova, Ivan Petfik, Radim Simersky a Natalie
Zemankova) a Mass Spec.group (Radana Brumarova,
Martina HorejSova, Martina Kadlackova, Richard
Masai a Jakub Rozhon), jejichZz nasazeni bylo vidét
na kazdém detailu, stejné¢ jako Tomasi VaSinovi ze
SSIMM a ¢lenim vyboru Sekce hmotnostni
spektrometrie. A nesmime zapomenout na Milana
Poskera a tym OREA Resortu Horal, ktefi zajistili
velmi pohostinnou atmosféru. Generalnimi partnery
byly firmy Altium International, AMEDIS, Pragolab,
Shimadzu a Waters, hlavnimi partnery Bruker, LECO
a Phenomenex, partnery firmy Chromservis,
Olchemim sa Watrex, medidlnim partnerem
LabRulez.

Pii3ti roénik nas zavede do malebnych jiznich Cech!
Hostiteli budou Biologické centrum AVCR
a Jiho¢eska univerzita v Ceskych Budgjovicich. Akce
se uskutecni v atraktivnim prostiedi Wellness Hotelu
Frymburk v terminu 21.-25. zaii 2026.

SoutéZ o nejlepsi praci mladych autori v oboru
spektroskopie 2025

Antonin Kana

Soutéz o nejlepsi praci mladych autord v oboru
spektroskopie byla 1 letos nedilnou soucasti
lednového zasedani Hlavniho vyboru
Spektroskopické spole¢nosti. Leto$ni ro¢nik hostila
tradicné Univerzita Pardubice a do soutéze bylo
prihlaseno  dvacet soutézicich, ztoho sedm
v kategorii A a ftfinact v Kkategorii B. Pocet
ptihlasenych praci tak znovu potvrdil, Ze tato soutéz
zlstavd pro mladé autory atraktivni a stabilné

vyhledavanou piilezitosti k odborné prezentaci. Nad
priabéhem soutéze dohlizela Cestna predsedkyné doc.
Ing. Anna Krejéovd, Ph.D. Samotny program pak
dobie ukézal S§ifi soucasného spektroskopického
vyzkumu, pficemz jednotlivé sméry a metody byly
zastoupeny pomérné vyrovnang. Soutézni blok navic
neptedstavoval pouze piehled jednotlivych vysledkd,
ale poskytl i piehled o rozmanitosti metodickych
pristupti a aplikaci soucasné spektroskopie.

V kategorii A, zaméfené na diplomové prace, porota
udelila prvni misto Ing. Jané¢ Knytlové z Vysoké
Skoly chemicko-technologické v Praze za praci na
téma ,,Ambientni hmotnostni spektrometrie pro
analyzu selektivnich modulatord androgenniho
receptoru”. Druhé misto ziskal Filip Jozefov z Ustavu
organické chemie a biochemie AV CR za praci
»Predikce molekul z vicestupiiové hmotnostni
spektrometrie pomoci grafovych neuronovych siti
a Al modelu DreaMS* a treti misto pak Mgr. Lucie
Biezinova z Ustavu analytické chemie AV CR
zapraci ,ZaClenéni stfibrnych nanostruktur do
kapilarniho prostiedi pro detekci povrchem zesilenou
Ramanovu spektrometrii‘.

V kategorii B publikovanych praci obsadil prvni
misto Dr. rer. nat. Marius Constantin Chirita Mihaila
z Matematicko-fyzikalni fakulty Univerzity Karlovy
v Praze za praci ,,Light-based Aberration Correction
in Electron Optics for Advanced Spectroscopic
Applications”. Na druhém misté se umistila Mgr.
Markéta Bosakova, Ph.D. z Ustavu chemie
Masarykovy univerzity za praci ,,Acoustic
spectroscopy of laser-induced plasma“ a tfeti misto
obsadil Mgr. et Mgr. Vit Pavelka, Ph.D. z Ustavu
analytické chemie AV CR za praci ,,Povrchem
zesilena Ramanova spektroskopie snadno
a spolehliveé™,

Soutéz opét potvrdila svou roli ditlezité platformy pro
prezentaci kvalitnich praci mladych autorti a pro
odbornou diskusi napfi¢ spektroskopickymi obory.
Pod¢kovani patfi vSem soutézicim za predlozené
prace, hodnotitelim za peclivé posouzeni prispévki
a ocenénym autorim nalezi blahopiani k dosazenym
vysledktim.



V leto$nim roce nékteri nasi ¢lenové slavi vyznamna Zivotni jubilea

Jubilantim upfimné blahopfejeme a piejeme pevné zdravi do dalsich let

Spektroskopicka spole¢nost IMM

Prof. Ing. Jan Kucera, CSc. — osmdesatilety
jubilant, stale nejen ,,aktiva¢né* aktivni

Jiri Mizera

Jan Kucera se narodil
4. bfezna 1946
rodicim véznénym za
Protektoratu  nacisty,
po matce jako potomek
Horakova rodu silné
zasazen¢ho  lidickou
tragédii. Malému
Jenickovi se  jako
prvnimu povalecnému
lidickému ditéti stali
kmotry Hana BeneSova
a Jan Masaryk, a snad
jako stastné sudicky mu ptali dlouhy, bohaty
anaplnény zivot. Idealy svych kmotri se Honza
Kucera vzdy citil vazan, dlouha 1éta Zije se svou
zenou Alenou v Lidicich. Jako dité vyrtstal s rodici
v Praze a od zakladni Skoly se zajimal o chemii.
Jeden zjejich obort, jadernou chemii, pozdé&ji
v letech 1964 az 1969 vystudoval na Pfirodovédeckée
fakult¢ UK (prvni dva roky) a na Fakult¢ jaderné
a fyzikalng inzenyrské CVUT (FJFI). Na katedfe
jaderné chemie FJFI pusobil zhruba rok do zakladni
vojenské sluzby jako odborny asistent a v roce 1979
zde ziskal védecky titul CSc. na zaklad¢ dizertace
vénované mezim stanovitelnosti v neutronové
aktivacni analyze biologickych materiald.

Jiz v pocatcich své odborné kariéry se Honza Kucera
specializoval na radioanalytické metody, pfedevsim
neutronovou aktivacni analyzu, ktera se stala hlavnim
tématem jeho dlouhodobého vyzkumu.
Radioanalytickym metodam se vénoval od roku 1971
v laboratoii Ceskoslovenského uranového primyslu
v Pfibrami a od roku 1973 v oddéleni aktivacni
analyzy Ustavu jaderného vyzkumu. Toto oddéleni
vedl nepferuSené¢ od roku 1977, v¢. prechodného
prevedeni do Ceského ekologického ustavu v letech
1993 az 1994. Jeho tym pusobil od roku 1994 jako
skupina neutronové aktivacni analyzy v Oddéleni
jaderné spektroskopie Ustavu jaderné fyziky AVCR,
v.v.i. (UJF) v Rezi. Vedeni skupiny jsem po Honzovi

reorganizace UJF pfevedl a uspéSné zaclenil jako

skupinu radioanalytickych metod do Oddéleni
neutronovych a iontovych metod.

Ve své védecké praci se Honza Kuclera zaméril
predev§im na vyvoj a aplikaci vysoce citlivych
radioanalytickych metod zalozenych na neutronové
a fotonov¢ aktivacni analyze, umoziujicich stanoveni
stopovych az ultra-stopovych koncentraci
chemickych prvki v Sirokém spektru materiald,
vyuzitelnych v geo- a kosmochemii, materidlovém
vyzkumu, environmentalnich studiich, biologii,
medicin€, nebo pti analyze kulturniho dédictvi. Pii
vyvoji metodologie neutronové aktivacni analyzy se
zametil predevSim na metody s radiochemickou
separaci (RNAA), kde vyvinul ¢i aplikoval fadu
postupi RNAA pro jednotlivé prvky i skupinové
separace. Vyznamnou ¢asti jeho odborné ¢innosti je
téz vyvoj metodik pro zajisténi kvality analytickych
mefeni a chemickou metrologii v¢. piipravy
a certifikace referencnich materidl. Na téchto
projektech spolupracoval s prestiznimi zahrani¢nimi
institucemi jako IAEA a NIST. Do mezinarodni
stipendia IAEA pro stdz v Technical University
v Delftu. Nasledovaly TAEA podpofené staze
v J. Stefan Institute v Ljubljani a v laboratoii IAEA
v Seibersdorfu, a stipendiem NATO podpoiend stz
v NIST v Gaithersburgu. Vlastni a ziskané zkusenosti
Honza Kucera ochotn¢ predaval zahranicnim
koleglim z fady zemi (Alzirsko, Bangladés, Etiopie,
Korea, Libye, Cerna Hora, Rusko, Syrie, Thajsko,
Tunisko), at’ uz jako expert IAEA vyslany do téchto
zemi nebo jako Skolitel stipendistii IAEA vyslanych
do jeho laboratote v UJF. Zaklady aktiva¢ni analyzy
a dalSich radioanalytickych metod 1 vlastni
zkuSenosti predava téz v ramci pedagogické ¢innost
na FJFI, a to jak vramci vyuCovani student
bakalarského, magisterského a doktorského studia,
tak pfi vedeni diplomovych a disertacnich praci.

Aplikace jadernych analytickych metod, zejména
neutronové aktivani analyzy, zavedla Honzu do
nejriznéjsich oborti a do nejriznéjsich koutd svéta.
Od aplikaci v geochemii, vyzkumu a monitorovani
zivotniho prostiedi, pracovni mediciny a vyvoje
prvnich Ceskych cytostatik na bazi platiny postupoval
ke studiu vlivua vybranych stopovych prvkd na
neurodegenerativni ~ onemocnéni,  jako  napf.
Parkinsonova choroba. V oboru kosmochemie se
zapojil do analyzy meteoritli, v archeologii pfispé€l



k hledani  provenience  stavebnich  materialt
khmerskych chramt v Kambodzi. Ke studiu
a ochrané kulturniho dédictvi pfispély jeho analyzy
vzorkl ostatkli historickych osobnosti jako Bedficha
Smetany, Tychona Braha ¢i Jana Zhoteleckého, které
maji vyznam 1 voboru kriminalistické forenzni
analyzy. V poslednich letech se zapojil do
mezinarodnich projekti zamétfenych na jaderné
technologie, bezpecnost a forenziku. V neposledni
fadé¢, stale na poli radioanalytickych metod, je tfeba
zminit Honzovu roli jako vedouciho projektu
RAMSES (Vyzkum ultrastopovych izotopi a jejich
vyuziti v socialnich a environmentéalnich védach
urychlovadovou hmotnostni spektrometrii; MSMT,
2018-2023), v jehoz ramci bylo v ReZi vybudovano
a zprovoznéno prvni ¢eské pracovisté urychlovacové
hmotnostni spektrometrie (AMS — Accelerator Mass
Spectrometry). Partnery projektu vedeného UJF jsou
FJFI a Archeologicky ustav AV CR Praha. Skupina
radioanalytickych metod se zaméfila na vyzkum
kosmogennich radionuklidi Be-10 a Al-26 a jejich
vyuziti pro datovani v geologii a archeologii. Hned
prvni vlastovkou je pfelomova studie publikovana
v roce 2024 v Casopisu Nature, kterd datuje ptichod
prvnich lidi do Evropy na 1,4 milionu let.

Profesor Kucera je autorem a spoluautorem témeét
dvou stovek praci v mezinarodnich impaktovanych
casopisech, stovky konferencnich ptispévku (z velké
¢asti vyzvanych) a nékolika kapitol v monografiich.
S témito vysledky koresponduje i jeho ucast
v domacich i mezinarodnich vyzkumnych projektech
a dale Cclenstvi vdomacich i mezinarodnich
odbornych spolecnostech. Kromé& jeho prace v nasi
SSIMM, kde od roku 1972 aktivn¢ pisobi v odborné
skuping instrumentalnich radioanalytickych metod, to
jsou ¢i byly napt. €lenstvi a prace v odborné skupiné
Jadernd chemie Ceské spolecnosti chemické,
International Society of Trace Elements in Humans,
American Society for Testing and Materials,
Association of Official Analytical Chemists,
International Committee of Nuclear Analytical
Methods in Life Sciences, International Committee
on Activation Analysis, a EURACHEM - Czech
Republic. Je ¢lenem Hevesy Medal Laureates Board
Casopisu Journal of Radioanalytical and Nuclear
Chemistry (JRNC). Nelze zapomenout ani na Honzdv
podil na organizaci mezinarodni radiochemické

konference RadChem. LetoSni dvacaty rocnik
konference s 65-letou tradici se bude konat v kvétnu
jako obvykle v Marianskych Laznich.

Vysok4 trovenn védecké a odborné cCinnosti prof.
KuCery byla domaci i mezinarodni védeckou
komunitou nékolikrat ocenéna: v roce 2002 to bylo
ocenéni medaili Jana Marka Marci z Kronlandu nasi
SSIMM, vroce 2006 medaili George Hevesyho
udélovanou ¢asopisem JRNC, a v roce 2016 medaili
Vladimira Majera udélovanou odbornou skupinou
Jaderna chemie Ceské spoleénosti chemické. Profesni
draha profesora Kucery je ptikladem dlouhodobé
systematické védecké prace, kterd vyznamné prispéla
k rozvoji a rozsifeni vyuziti jadernych analytickych
metod v fad€ védeckych oborl. Jeho vyzkum pomohl
upevnit mezinarodni postaveni Ceskych pracovist
v oblasti neutronové aktivacni analyzy a dalSich
pokrocilych analytickych metod.

Osobné¢ mé¢ k Honzovi Kucerovi vaze dlouholety
kolegialni i pratelsky vztah, proto snad neptrekvapi
a neurazi jistd familiarnost tohoto medailonku. Kdyz
pominu sva prvni setkdni s Honzou v ramci mého
studia na FJFL, poprvé jsme se blize poznali na 14.
ro¢niku konference RadChem v dubnu 2002, kde mi
Honza ,hodil lano“ a nabidl mi pfechod z FJFI do
jeho skupiny v UJF. Dodnes tuto nabidku ocefuju
anelituju, ze jsem ji prijal a kratce po nicivych
povodnich v zati 2002 k Honzovym ,,aktiva¢nikiim*
nastoupil. Honza Kucera se mi spolu s kolegou doc.
Zdefikem Randou stali trpélivymi ugiteli aktivaéni
analyzy i dal$ich radioanalytickych metod i inspiraci
pro mé dalsi védecké sméfovani. V kolegidlni
a pratelské atmosféte skupiny pro me byla a dosud je
radost pracovat, a Honza k ni nadéle pfispiva. Diky
za vSe, Honzo!

Mily Honzo, pfeju Ti za sebe i jménem celé SSIMM
pevné zdravi, a naddle hodn¢ energie a nadSeni pro
Tvé osobni i profesni aktivity, a to i v ramci ¢innosti
nasi spole¢nosti.

Mnoga ljeta, mnoga ljeta, mnoga ljeta, Zivijo,
mnoga ljeta, mnoga ljeta, mnoga ljeta, Zivijo!
Zivijo, Zivijo, zivijo!
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Ambientni hmotnostni spektrometrie pro analyzu selektivnich modulatori
androgenniho receptoru

Ing. Jana Knytlova

Ustav analytické chemie VSCHT Praha,
Skupina molekulové hmotnostni spektrometrie,
E-mail: knytlovj@vscht.cz

Ambientni hmotnostni spektrometrie (AMS) umoznuje analyzu vzorkid riznych skupenstvi za
atmosférického tlaku v jejich pfirozeném stavu, a navic s Zddnou nebo jen minimalni Gpravou.
Kratsi doba ptipravy pfedstavuje zna¢nou ¢asovou usporu, a proto se zcela logicky nabizi vyuzit
AMS jako nastroj pro semikvantitavni screening, napi. riznych nelegalnich latek. V praci je
prezentovana aplikace komeréniho ambientniho iontového zdroje Sicrit na bazi dielektrického
bariérového vyboje (DBDI, Dielectric Barrier Discharge lonization) pro analyzu selektivnich
modulator androgenniho receptoru (SARM, Selective Androgen Receptor Modulators).
SARM  spadaji do  skupiny latek

s anabolickym t¢inkem stejné jako anabolické

androgenni steroidy. Tyto latky nebyly

doposud schvaleny regulaénimi agenturami

jako je napi. Evropska agentura pro 1éCivé

ptipravky (EMA, European Medicines

Agency), americky Utad pro kontrolu potravin

a lé¢iv (FDA, Food and Drug Administration)

nebo Statni ustav pro kontrolu 1é¢iv (SUKL),

pro Zadnou terapeutickou indikaci. Nicméné,

jejich silné anabolické uCinky jsou znamé, Obrazek 1. Vyber analyzovanych tablet a tobolek
aproto je jejich vyroba i distribuce v CR Siejich obaly.

nezakonna. Presto byvaji SARM zneuZivany sportovci pro narist svalové hmoty a je tedy
zadouci mit k dispozici metodu pro rychly screening piipravki potencialné obsahujicich
SARM. Pro analyzu za pomoci iontového zdroje Sicrit byly vzorky tablet a tobolek rozpustény
v methanolu a zfedény vodou. Davkovani probihalo pomoci mikrostiikacky vkladané
do GC/SPME modulu iontového zdroje Sicrit, ktery byl zahfivan. Vnitini ¢ast zdroje byla
proplachovéana dusikem, aby byl systém izolovan od vnéjsiho prostiedi. lontovy zdroj Sicrit byl
pfipojen na hmotnostni spektrometr S vysokym rozliSenim Orbitrap Exploris 120 pracujici
V pozitivnim modu. Pro ovéfeni vysledkl byly vzorky dale analyzovany metodou LC-MS/MS
na kapalinovém chromatografu Agilent 1290 Infinity II spojeném s hmotnostnim
spektrometrem Agilent 6470 typu trojitého kvadrupdlu, ktery pracoval v rezimu MRM. Ackoliv
v kvantitativnim métitku LC MS/MS pted¢ilo ambientni hmotnostni spektrometrii, vysledky
kvalitativni analyzy obou technik byly ve velmi dobré shodé. Z celkového poctu
238 vyhodnocovanych dvojic vzorek-analyt byla pozorovana 94,4 % shoda. To poukazuje
na mozné pouziti ambientnich technik pro semikvantitavni screening potravinovych dopliki
na ptitomnost nelegalnich latek s anabolickym ucinkem.
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V ramci prace byl také sestrojen laboratorni prototyp vlastniho ambientniho iontového zdroje
na bazi desorpéni fotoionizace za atmosférického tlaku (DAPPI, Desorption Atmospheric
Pressure Photolonization). Tento iontovy zdroj sestdval z dvou hlavnich komponent:
nebulizéru (elektrosprejové jehly) a VUV lampy (Obrdzek 2). Zakladem opérné konstrukce
byla stavebnice znacky Merkur.

Obrazek 2. Schéma (vlevo) a fotografie (vpravo) laboratorni konstrukce ambientniho
iontového zdroje typu DAPPI.

Funkce iontového zdroje byla ovéfena na pevném vzorku naftalenu a kanabidiolu (CBD),
plynném vzorku alicinu (antibakterialni latky zodpoveédna za charakteristické aroma ¢esneku)
a nakonec byl pouzit k analyze kalibra¢niho roztoku jednoho ze zastupci SARM — ligandrolu
(Obrazek 3). Pro tyto experimenty byl iontovy zdroj pfipevnén na hmotnostni spektrometr
s vysokym rozliSenim Bruker Impact Il typu kvadrupol-analyzator doby letu (QTOF,
Quadrupole Time-Of-Flight).

Obrazek 3. Hmotnostni spektra ligandrolu a alicinu zmérenda na hmotnostnim spektrometru s viastnim iontovym
zdrojem typu DAPPI.



Kategorie A - 2. misto - Filip Jozefov

Predikce molekul z vicestuprnove hmotnostni spektrometrie pomoci
grafovych neuronovych siti a Al modelu DreaMS

Magr. Filip Jozefov

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Skupina Toméase Pluskala

E-mail: filip.jozefov@uochb.cas.cz

Diplomova prace obhajena na Fakulté informatiky Masarykovy univerzity

Metabolomika je veédni disciplina zamétend na identifikaci a kvantifikaci malych molekul,
které tidi biologické systémy. Presto zustava znac¢na ¢ast téchto molekul dosud nezndma.
Hlavni technologii pro strukturdlni identifikaci metabolita ve velkém métitku je tandemova
hmotnostni spektrometrie (MS2). Interpretace jejich spekter je vSak ¢asto nejednoznacna a
nelplna, a proto vétSina dat zustava bez anotace, tzv. dark metabolome tak zistava z velké
casti neprozkoumany. | kdyZz strojové uceni v poslednich letech vyznamné pokrogilo,
souc¢asné modely obvykle pracuji pouze s jednim stupném fragmentace (MS2), coZz omezuje
jejich schopnost zachytit detailngjsi informace o molekularni struktuie.

V této praci navrhujeme novy smér: vyuZiti vicestupnovych fragmentacnich dat
(multi-stage MSn), pii nichZ dochazi k postupnému Stépeni jiz fragmentovanych molekul.
Tento piistup umozZiuje ziskat detailnéjSi pohled na molekularni strukturu a tim zptesnit
anotaci. Na rozdil od konvenéni hmotnostni spektrometrie, kterd molekulu fragmentuje pouze
jednou (MS2), metoda MSn fragmentuje produkty ptedchozich Stépeni, ¢imZ vytvaii
hierarchicky fragmenta¢ni strom namisto jednoho spektra. Klicové je, Ze MSn je plné
kompatibilni se stavajicimi MS2 pracovnimi postupy, rozSituje je, nikoli nahrazuje. V
minulosti se MSn data vyuZivala jen vyjimeéné kvali sloZitosti akvizice a verejné knihovny
hmotnostnich spekter prakticky neobsahovaly data nad ramec MS2 (Brungs C. et al., Nat.
Methods 2025).

Za Ucelem prozkoumani tohoto pristupu jsme vyvinuli prvni neuronové modely trénované
piimo na MSn spektrech. Tyto modely kombinuji pokrocilé grafové neuronove sité a velky
Al model pro hmotnostni spektrometrii DreaMS (Bushuiev R. et al., Nat. Biotechnol. 2025).
Modely jsme otestovali ve dvou klicovych Glohéach: (1) zpétné vyhledavani molekularni
struktury z mnoziny kandidata a (2) de novo generovani struktur.

NaSe vysledky ukazuji, Ze vicestupniovd fragmentace zvySuje piesnost vyhledavani az
desetkrat oproti konvenénim MS2 metoddm. Navic hlubsi Grovné MSn poskytuji vyrazné
bohatsi a informativnéjSi reprezentace hmotnostnich spekter, coZ potvrzuje analyza pomoci
centered kernel alignment (Kornblith S. et al., ICML 2019).

Pro podporu dalSiho vyzkumu a srovnatelnosti metod jsme vytvorili MassSpecGymMSn,
prvni otevieny benchmark pro molekularni anotaci zaloZzenou na MSn datech. Tento
benchmark poskytuje jednotny rdmec pro férové a reprodukovatelné porovnavani riznych
piistupi a zahrnuje 16 476 fragmenta¢nich stromt (az do Grovné MS5) a vice nez dva
miliony anotovanych hmotnostnich spekter, véetné nastrojua pro predzpracovani.

Tato prace jiz byla prezentovana na nékolika mezindrodnich konferencich, véetné
ICMB/ECCB 2025 (Liverpool, UK), kde ziskala cestovni grant, a konference Metabolomics
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Society 2025 (Praha). Autor rovnéz piednesl prednasku na EPFL Summer School (Lausanne,
Svycarsko).

Projekt byl dale podpofen grantem MISTI, ktery umoZznil pokra¢ovani spoluprace v
laboratofi Dr. Connora Coleyho na MIT. Ziskal rovnéz doktorandskeé stipendium a fellowship
od spole¢nosti Enveda Therapeutics (Boulder, USA).

V soucasnosti rozSifujeme nasi datovou sadu vice nez pétinasobné a aplikujeme vyvinuté
modely na realné piipadové studie. Tyto aktivity piedstavuji klicovy krok v naSem Usili, které
ve spolupraci s mezinarodnimi partnery sméiuje k rozsiteni dosahu a dopadu vyzkumu. NaSe
prace tak posouva hranice moderni metabolomiky zaloZené na datech a umélé inteligenci a
méa potencial urychlit vyvoj léiv, objasnit biosyntetické drahy a podpofit pokrok v
diagnostice.

Obr. 1. (a) Uspésnost modelu napric stupni fragmentace. Graf ukazuje, jak se presnost
modelu zlepSuje pti trénovani na hlubsich fragmentac¢nich stromech. NejlepSich vysledka je
dosaZzeno pii pouZziti Al modelu DreaMS pro reprezentaci hmotnostnich spekter a dat az do
Grovné MS4, kdy top-20 hit rate dosahuje 45 %, coZ predstavuje priblizn¢ &tyinasobné
zlepSeni oproti modelu trénovanému pouze na MS2. (b) RozloZzeni monoisotopickych hmot
nap/i¢ spektralnimi knihovnami. Zlut4d ¢ast histogramu predstavuje veiejné dostupné
molekuly, tmavé modra ¢ast molekuly ptidané v rdmci této prace a svétle modra oblast
molekuly aktualnd méiené. Cerveny obrys zvyraziuje sloudeniny naméfené ve skuping
Toméase Pluskala na UOCHB. (c) Zaclenéni vyvinutych nastrojiz do vyzkumného procesu.
Schéma ukazuje, jak néstroje vyvinuté v rdmci této prace prispivaji k védeckym objevam. Al
model PhantoMS zpracovdvd MSn data a predikuje nejpravdépodobnéjsi molekularni
struktury, které Ize nasledné experimentalné ovétit pii identifikaci bioaktivnich slou¢enin.
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Zaclenéni stribrnych nanostruktur do kapilarniho prostredi pro detekci
povrchem zesilenou Ramanovou spektrometrii

Mgr. Lucie Biezinova

Ustav analytické chemie AV CR,v.v.1i,
Odd¢leni bioanalytické instrumentace, pracovisté¢ Brno
E-mail: brezinova@iach.cz

Diplomové prace obhajena na Ustavu Chemie P¥irodovédecké fakulty Masarykovy univerzity
v Brné

Povrchem zesilena Ramanova spektrometrie (SERS) predstavuje citlivou vibra¢ni metodu
umoznujici detekci stopovych koncentraci analytil. Jeji princip spo€iva ve vyrazném zesileni
Ramanova rozptylu v blizkosti kovovych nanostruktur, nejéastéji stiibra ¢i zlata, na jejichz
povrchu vznikaji lokalizované povrchové plasmony. Ackoliv byly publikovany préce, v nichz
se pomoci SERS podatilo detekovat i jednotlivé molekuly, praktické vyuziti této metody je
naddle limitovdno casové narocnou piipravou vzorkl a sloZitou interpretaci Casto velmi
komplexnich spekter. Tyto faktory snizuji reprodukovatelnost a omezuji moznosti
automatizace méfeni. ReSenim miize byt integrace SERS do mikrofluidnich systémdi, které by
umoznily automatické smichani vzorku se SERS substratem a naslednou detekci piimo v toku.
Cilem této prace bylo vyvinout modelovy mikrofluidicky systém, v némz jsou stiibrné
nanostruktury imobilizovany na mikroc¢asticich ovlivnitelnych akustickymi silami, a nasledné
ov¢tit jejich pouZitelnost pro pritokovou SERS detekei.

Stiibrné nanostruktury byly na povrch polystyrenovych mikrocastic imobilizovany chemickou
redukei dusi¢nanu stiibrného hydroxylaminem hydrochloridem v alkalickém prostiedi.
Optimalizovany byly parametry syntézy — koncentrace prekurzoru, pH reak¢éni smési, pomér
castic a rychlost pfidavku reagencii — tak, aby bylo dosazeno homogenniho pokryti a vysoké
stability vyslednych kompozitnich castic. Morfologie a povrchova struktura byly
charakterizovany pomoci skenovaci elektronovou mikroskopii (SEM), ktera potvrdila vznik
vrstvy nanostruktur o velikosti pfiblizn€¢ 30—80 nm.

Obr.1. SEM snimek polystyrenové kulicky pokryté stFibrnymi nanocésticemi

Nasledné byly ¢astice zavedeny do kapilarniho prostredi, kde byl sledovan jejich pohyb v toku.
U pouzité kapilary byl pfipojen piezoelektricky krystal, ktery generoval stojaté ultrazvukové
vlny umoziujici manipulaci s ¢asticemi pomoci akustické radiacni sily. Timto zptisobem bylo
dosazeno jejich fokusace do tlakovych uzll a lokalniho zakoncentrovani v detek¢ni oblasti, coz
umoznilo stabilni méteni SERS signalu i v prutokovém rezimu.
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Znana cast prace se také zabyva piipravou sklenénych mikrofluidickych ¢ipt. Ty byly
piipraveny fotolitografickou metodou na sklenénych sklickach s napraSenymi vrstvami chromu
a zlata, na které se nanesl fotorezist. Diky osvétleni svétlocitlivé vrstvy pripraveného designu
laserem, byla vytvofena maska, ktera chranila ¢asti ¢ipu pred leptadlem. Po leptani a odstranéni
masky byly sklenéné vrstvy tepelné spojeny, ¢imz vznikl uzavieny cip.

Obr.2. Finalni podoba pripraveného mikrofluidického cipu

Mikrofluidicky ¢ip byl navrzen pro jednoduché michani roztoku vzorku s pfipravenymi
postiibfenymi polystyrenovymi kulickami. Ty byly do &ipu vpravovany a sledovany pfi
pratoku, pficemz byly optimalizovany pratokové rychlosti. Nasledné byl také na
mikrofluidicky ¢ip nalepen piezoelektricky krystal, pomoci néhoz byla pouzita akustofluidicka
manipulace k fokusaci kulicek do jednoho toku.

Obr.2. Fotografie toku kulicek bez a s pouZitim ultrazvukovych vin

Pro ovéteni funkénosti systému byla provedena SERS detekce malachitové zelené jako
modelového barviva. Spektra byla zaznamendvana na Ramanové spektrometru s excitaéni
vinovou délkou 532 nm. Ziskand SERS spektra vykazovala charakteristické¢ vibra¢ni pasy
malachitové zelené pii 1180, 1374 a 1622 cm™ a prokazala vyrazné zesileni intenzity signalu
oproti méfeni bez piipravenych substratu.

Vysledky této prace predstavuji prvni experimentalni krok k vyvoji pratokové kyvety se SERS
detekci. Navrzeny koncept propojuje vysokou citlivost SERS s precizni kontrolou toku
substratu v mikrofluidickych systémech. Takto vytvofend platforma mize byt v budoucnu
integrovana se separa¢nimi metodami, ¢imz by vznikl komplexni analyticky systém umoziujici
citlivou, selektivni a plné automatizovanou detekci latek v redlném case.
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Competition for the Best Work of Young Authors in the Field of
Spectroscopy — Category of Published Works and Their Collections

Dr. rer. nat. Marius Constantin Chirita Mihaila

Department of Chemical Physics and Optics, Faculty of Mathematics and Physics, Charles
University, Prague, Czech Republic.
E-mail: marius.chirita@matfyz.cuni.cz

List of Submitted Works:

1. Chirita Mihaila, M.C., Koutensky, P., Moriova, K. and Kozak M. Light-based electron
aberration corrector. Nat. Photon. (2025). https://doi.org/10.1038/s41566-025-01760-8.

2. Chirita Mihaila, M.C., Lastovickova Streshkova, N., and Kozak, M. (2025). Light-Based
Chromatic Aberration Correction of Ultrafast Electron Microscopes. Physical Review
Letters, 134(20), 203802.

3. Chirita Mihaila, M. C., and Kozak, M. (2025). Design for light-based spherical aberration
correction of ultrafast electron microscopes. Optics Express, 33(1), 758-775.

Summary

Recent advances in ultrafast electron microscopy have opened a new regime for time-resolved
electron spectroscopy, where the phase and energy of free-electron wavepackets can be
controlled with femtosecond lasers. However, achieving true spectroscopic resolution in both
space and time has been fundamentally constrained by electron-optical aberrations, particularly
spherical and chromatic aberration, and by the intrinsic energy spread of the electron source,
all of which distort the probe wavefront, degrade energy resolution, and limit quantitative
spectroscopic analysis.

Figurel| Graphical visualization of light-based (red) aberration
correction of electrons (blue).
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The submitted collection of works presents a comprehensive experimental and theoretical
framework for light-based aberration correction in electron beams using structured optical
fields. Together, these studies establish a new approach in which laser—electron interaction
adaptively shapes the electron wavefront and energy distribution. In the first paper (Nature
Photonics, 2025), we experimentally demonstrate the correction of third-order spherical
aberration in a cylindrically symmetric electron lens through interaction of electrons with a
tailored Laguerre—Gaussian optical field. This optical field acts as a light-based electron
aberration corrector that compensates the intrinsic positive spherical aberration of
electromagnetic lenses, reducing the aberration coefficient from approximately 2.5 m to near
zero. The second paper (Physical Review Letters, 2025) extends the concept to chromatic
aberration correction, showing that an optical field can also compensate for aberration caused
by the energy dispersion in an electron pulse. This approach paves the way for light-assisted,
lossless monochromatization of the electron beam, producing narrowband and phase-stable
electron pulses ideally suited for high-resolution electron energy-loss spectroscopy and photon-
induced near-field electron microscopy. The third paper (Optics Express, 2025) provides the
theoretical design and modelling framework for integrating such light-based correctors into
next-generation ultrafast electron spectroscopic instruments, demonstrating that optical-field
correction can be implemented compactly and dynamically within standard electron columns
near the electron cross-over.

Light-based corrected electron beams exhibit enhanced spatial and temporal (energy)
coherence, maintaining a well-defined phase relationship across the beam spectrum and
enabling high-fidelity spectroscopic measurements. The demonstrated correction of spherical
and chromatic aberrations represents a crucial step toward full optical control of electron beams.
In particular, the light—electron coupling shown in the second paper (Physical Review Letters,
2025) offers the conceptual basis for light-assisted monochromatization, in which the electron
energy spread could be dynamically reduced without any loss. Although this process remains
to be experimentally validated, the present results show that light-based aberration correction
provide a viable route toward next-generation, quantitatively precise, high-resolution
spectroscopy of materials, nanostructures, and ultrafast dynamic processes.
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Acoustic spectroscopy of laser-induced plasma

Mgr. Markéta Bosakova, Ph.D.

Ustav analytické chemie MU, Brno, Ceska Republika
UMA LASERLAB, Malaga, Spanélsko
E-mail: makibo@seznam.cz

Seznam soutéZnich praci:

1. BOSAKOVA, Markéta, Pablo PUROHIT, Cesar ALVAREZ-LLAMAS, Javier
MOROS, Karel NOVOTNY and Javier LASERNA. A systematic evaluation on the
impact of sample-related and environmental factors in the analytical performance of
acoustic emission from laser-induced plasmas. Analytica Chimica Acta. Elsevier, 2022,
ro€. 1225, September, s. 1-9. ISSN 0003-2670.
https://dx.doi.org/10.1016/j.aca.2022.340224.

2. BOSAKOVA, Markéta, Javier MOROS, Pablo PUROHIT, Cesar ALVAREZ-
LLAMAS and Javier LASERNA. Chemical and Acoustical Mixed-Mapping of
Geological Materials from Laser-Induced Plasmas: A Comprehensive Approach to
Differentiate Mineral Phases. Anal Chem 96 (2024) 17444—17452.
https://doi.org/10.1021/acs.analchem.4c05214

3. BOSAKOVA, Markéta; NOVOTNY, Karel; MOROS, Javier and LASERNA,
Javier. Acoustic signal in overcoming the matrix effect in LIBS: Toward reliable
applicability. Spectrochimica Acta Part B: Atomic Spectroscopy. 2025, 226. ISSN
05848547. https://doi.org/10.1016/1.sab.2025.107140

4, BOSAKOVA, Markéta; MOROS, Javier; Vadillo, José Miguel; NOVOTNY, Karel;
and LASERNA, Javier. Surveying the acoustics from laser-induced plasmas under
non-standard atmospheric conditions: Implications for extraterrestrial missions.
Spectrochimica Acta Part B: Atomic Spectroscopy. 2025, vol. 234, s. 107320. ISSN
0584-8547. https://doi.org/10.1016/1.sab.2025.107320

Soubor ¢lankl predstavuje novou strategii ve vyuziti akustického signalu u spektroskopie
laserem buzeného plazmatu. Béhem poslednich let se klade ¢im dal vétsi ditraz na kombinaci
riznych metod s ohledem na zlepSeni kvalitativnich i kvantitativnich analyz s ohledem na
rychlost analyzy 1 spotfebu vzorku, ptipadné jeho upravu. Jedna z moznych kombinaci je praveé
vyuziti akustického signdlu vznikajiciho pfi interakci mezi vzorkem laserovym pulsem, kterou
aktivné vyuziva rover Perseverance na Marsu v ramci mise Mars 2020. VySe zminéné a na sebe
navazujici ¢lanky objasnuji n€kolik akusticko-spektroskopickych jevi, které pokladaji nové, a
hlavné systematické védecké zaklady pro findlni komplementaritu téchto metod.

Prvni Clanek vysvétluje vliv fyzikalné-chemickych vlastnosti vzorkii na akusticky a emisni
signal a mimo jiné zohlediluje i vliv pozice akustického pfijimace, v nasem piipadé komercné

dostupného kondenzatorového mikrofonu.

Druhy ¢lanek se zabyva vyuzitim téchto znalosti do praxe, se zaméfenim zejména na oblast
geologie, s diirazem na chemické akusticko-emisni mapovani. Bylo dok4zéano, Ze akusticky
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signal poskytuje velmi kvalitni a pfesné distribuéni mapy s ohledem na sloZzeni vzorku,
komplementarni pravé s chemickymi mapami ziskanymi z emisnich spekter.

Ukazka akusticko-emisniho mapovani galenitu (fotka vzorku po analyze; LIPAc mapa=
akusticka mapa; LIBS mapa = mapa totalni emise)

Tteti ¢lanek je zaméten na studium vlivu instrumentace na akusticko-emisni analyzu, ve které
byl zkouman vliv vinové délky excita¢niho zdroje a rizné typy mikrofonti s dirazem na MEMS
mikrofony (mikro-elektro-mechanické systémy) vyznacujici se dobrou kompaktnosti,
odolnosti, malou velikosti a Sirokym vybérem dle pozadovanych akusticko-mechanickych
vlastnosti. Clanek je rozsifen i o akusticko-emisni analyzu nano a mikro vrstev, v niz akusticky
signal poskytoval téméf stejné vysledky, jako emisni signal.

Posledni, c¢tvrty clanek této systematické studie je zaméfen na studium vlivu zmény
atmosférickych podminek, s hlavnim zdjmem napodobit atmosférické podminky panujici na
Marsu, piiblizujici se redlnym podminkam, v nichZ analyzuje pravé rover Perseverance. Jedna
se zejména o sledovani zmén zplisobenych kolisanim teploty (-40 az 20°C), zmény v tlaku
okolniho plynu (v nasem piipadé 1 — 30 mbar COz) a zménou sloZeni okolni atmosféry.

Vsechny Ctyfi ¢lanky ptfedstavuji prvni systematickou akusticko-emisni studii svého druhu a

poskytuji cenné poznatky pro budouci vyuziti LIBS-LIPAc (Laser-Induced Plasma Acoustic)
metody v redlnych vyzkumech a nehostinnych podminkach.
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1. Pavelka, V.; Dvorak, J.; Cupera, J.; Hemzal, D.; Hrbac, J.

Fabrication of SERS Substrates by 3D-Positioned Spark Discharges: Advanced Performance
Refinement Using Raman Mapping of Adenine and Its Derivatives

J. Raman Spectrosc. 2025, 56 (9), 850-859.

2. Pavelka, V.; Hemzal, D.; Hrbac, J.

Complex evaluation of Raman spectra using morphological filtering: Algorithms, software
implementation, and experimental verification of baseline correction, peak recognition, and
cosmic ray removal in SERS of designer drugs

J. Raman. Spectrosc. 2022, 53 (12), 2100-2109.

Souhrn:

PtedloZzené prace zahrnuji dvé strany téhoz: jak spolehlivé zpracovat Ramanova/SERS data,
a jak mit cenové dostupné a spolehlivé SERS substraty.

Ve starsi praci predstavuji jednoduchy, ale ucinny zptsob zpracovani SERS/Ramanovych
spekter zalozeny na morfologickych operatorech. V jednom béhu zvladne odecteni pozadi
i rozliSeni signali — a to bez nutnosti dohledu uzivatele. Klicové je dvoupriichodové schéma:
nejprve jsou spocteny linie signali a zékladni linie a poté zpiesnény jejich hranice (pomoci tzv.
kontaktnich bodil). Vyhodou je rychlost a spolehlivost i pro velké datové sady, napt. mapy nebo
casové fady. Metodu jsme demonstrovali pomoci spekter vybranych syntetickych drog, kde

v

vedla i ke spolehliveéjsim shodam s databazi.

Obrazek 1: Morfologické filtrovani jako dvoji klasifikdtor: Demonstrace celkového
zpracovani SERS otiskl prstit fk-MBDB jako syntetické drogy za vyuziti linie signalt (w1)
a zakladni linie (w2). Vlozeny obrazek ukazuje normalizovanou ROC kiivku spektra, ktera je
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barevné¢ kodované dle dvou nastavitelnych parametri. Pro piijaté signaly jsou vyznacené
polohy maxim. Spodni ¢ary zobrazuji jednobodové rozdilové spektrum v intervalech
vyhodnocenych jako pozadi (Cernych) a zavrzenych signala (Sedych).

Novéjsi prace popisuje primou pripravu SERS substrati jiskrovymi vyboji pomoci
3D pozicionéru. Metoda je levnd a obejde se bez chemickych postupli ptipravy:
vysokonapétovy vyboj mezi stiibrnym hrotem a vodivym substratem ,natiskne® vrstvu
nanostruktur. Takto pfipravené substraty byly charakterizovany (mikroskopii v tmavém poli,
elektronovou mikroskopii, UV-VIS spektroskopii a cyklickou voltametrii) a vysledné zesileni
optimalizovdno pomoci mapovani Ramanovych spekter adeninu (~16k spekter na jedno
méieni). Pro vyhodnoceni byly pouzity dvé veli¢iny:

- Ramanova odezva — plocha dominantniho signalu adeninu (~733 cm™)

- Pokryti aktivnimi misty — Podil spekter s detekovatelnym signalem adeninu
Tento postup umoznil vybrat vhodné parametry jiskieni a posunout citlivost k velmi nizkym
koncentracim (10'' M adeninu). Na optimalizovanych podlozkach byla pak naméfena
arozliSena 1spektra né€kolika derivati adeninu, coz demonstruje jejich kvalitativni
vyuZitelnost.

Obrazek 2: Detekce adeninu a jeho derivati: Spektra nizkych koncentraci adeninu
po automatickém odecteni pozadi (nalevo) a vybrané derivaty adeninu méfené pii koncentraci
2 uM (napravo); hvézdicka oznacuje polohu pozistatku kiemikového signalu.

Oba popsané postupy (automatické zpracovani spekter i tvorba substratili) jsou replikovatelné,
financné€ 1 technicky dostupné a vhodné pro laboratofe, které potiebuji provadeét vysoké
mnozstvi SERS experimentli za rozumnou cenu a s adekvatnim lidskym usilim pfi zpracovani
statisict spekter.
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