Vyroéni zprava Ustavu analytické chemie AV CR za rok 2000

1. Védecka ¢innost pracovisté a uplatnéni jejich vysledkt

a) Védecka ¢innost UTACH AV CR spadala v roce 2000 do oblasti separaénich a spektralnich
metod analytické chemie.

b) Nejvyznamnéjsi vysledky dosazené v jednotlivych oblastech ¢innosti istavu jsou:

Oblast separace, charakterizace a mikropreparace biopolymerii a ¢astic
Rozvoj instrumentace a metodiky velmi rychlych separaci fragmenti DNA kapilarni zénovou
elektroforézou (CZE) byl soustfedén do vysoce alkalické oblasti (pH>12), kde probiha
denaturacni proces velmi rychle a diky piiznivym hodnotdm viskozity prostfedi a efektivniho
naboje Ize dosdhnout zkraceni analyz (B). S vyuzitim CZE byla provedena rychla
genotypizace bakteriofagii rodu Staphylococcus aureus a sestrojeny restrikéni enzymové
mapy fagl. Restrikéni mapa fagti 3A a 77 je lineéarni, zatimco u faga 53 je cirkulérni a
vykazuje cirkularni permutaci (B). Hmotnostni spektrometrie MALDI-TOF byla ve spojeni
s enzymatickym Stépenim pouzita k identifikaci nékolika bilkovin z je¢mene, a byla také
aplikovana ke stanoveni molekulovych hmotnosti oligosacharidii ve sladu (B). Kombinace
CZE a hmotnostni spektrometrie MALDI-TOF umoznila odhalit falSovani ovocnych §tav
pridavanim néhrazek cukerného ptivodu (C).

Oblast teorie a metodologie elektromigra¢nich metod
Vyvoj metodologie CZE piedevsim rozsSifoval moznosti cileného vyuziti tzv. ,,stacking
efekt®, které vyplyvaji z existence prechodné izotachoforézy. Principy a vlastnosti procest
se stacking efektem véetné chovani rozhrani mezi zonami byly popsany pro nékolik
elektromigracnich technik s dirazem na ptisobeni makroslozek v redlnych vzorcich
biologického pivodu (B). Studium chovani analyt v CZE umoznilo navrhnout strategii, jak
se vyhnout negativnim vliviim na separacni u¢innost pii pouziti nékterych béznych
elektrolytovych systémti, napt. fosfatovych pufra (B). Prace soustiedéna na definovani
koncepce a terminologie selektivity v CZE vyustila v navod, jak optimalizovat pracovni
podminky pfi separaci tak, aby bylo dosazeno maximalni selektivity danych typt analyz (B).
Pro izoelektrickou fokuzaci s UV-indukovanou fluorescenc¢ni detekei byla vyvinuta nova
skupina cilen¢ syntetizovanych standarda (C).

Oblast stopové prvkové analyzy
V ramci optimalizace "flame-in-gas shield" atomizatoru pro atomovou absorp¢ni
spektrometrii (AAS) byl nalezen vliv ptivodu kysliku do mikroplaménku na rozlozeni hustoty
volnych atomt analytu a na spektroskopickou teplotu v riznych pozorovacich vyskach nad
"hotakem" tohoto atomizatoru (B). Pomoci AAS a radiometrickych méfeni izotopu °Se byla
stanovena uc¢innost elektrochemického generovani selenovodiku za riiznych podminek a byl
zjistén rozsah rusivych vlivl (B). Stejnou metodikou byla testovana vytéznost jednotlivych
krokti stanoveni selenu v biologickych vzorcich a byl stanoven obsah selenu ve vzorcich kosti
z prehistorickych nalezi (C). Byl studovan tc¢inek pfijmu bromidu na zachyt a vylu¢ovani
jodidu ve §titné zlaze a kazi potkanti za podminek (i) dostate¢ného ptivodu jodu (vice nez 25
ug/den) a (ii) jodové deficience (méné nez 1 pg/den) (B).



Oblast superkritické fluidni extrakce a chromatografie
Aromatické latky ve vzorcich vin byly stanoveny zachytem na pevny sorbent, extrakci
nadkritickym oxidem uhli¢itym a analyzou extraktu pomoci GC-MS. Nasledna aplikace
klastrové a diskriminacni funk¢éni analyzy pak umoznila vyuzit spektra charakteristickych
latek k urceni autenticity vzorku vina (C). Kapalinova extrakce za vysokych teplot a tlakti
byla pouzita k extrakci polycyklickych aromatickych ketonti z ptid a ke stanoveni celkového
obsahu tukii v biologickych materialech (B). Termodynamické aplikace chromatografickych
retencnich dat pokracovaly studii parcialnich molarnich veli¢in naftalenu a bifenylu
v nekone¢ném ziedéni oxidem uhlic¢itym (B).

Oblast analytické chemie Zivotniho prostiedi
Byla zhotovena a otestovana méfici stanice urcend k sou¢asnému monitorovani stopovych
koncentraci vybranych anorganickych polutantii Zivotniho prosttedi (NO,, O3, HNO; a
HNO:s3) (€). Vzorkovace na bazi semipermeabilnich membran (SPMD) byly aplikovany ke
stanoveni vysSich polycyklickych aromatickych uhlovodikl a byla vypracovan postup
stanoveni téchto latek metodou LC-MS (B).

d) Podobné jako dalsi tistavy AV CR uspotadal Ustav analytické chemie Den otevienych
dvefti (22. 10. 2000). Pii této prilezitosti se s nasi ¢innosti seznamilo celkem 72 zajemci;
naprostou vétSinu z nich tvofili studenti 3. a 4. ro¢nikti brnénskych stfednich skol v ramci
piedem dohodnutych exkurzi. Pracovnici Gstavu vSak zajist'uji i fadu dalSich populariza¢nich
aktivit, z nichz nékteré uz maji v lokalnim meéfitku znacnou tradici. Patfi sem naptiklad
kazdorocni exkurze studentii 4. rocniku oboru "Méfici technika" na Fakulté elektrotechnické
VUT v Brné¢, kazdoro¢ni popularizacni prednasky pro ucitele zakladnich skol s aprobaci
chemie - biologie, seminaf o vysokotlaké kapalinové extrakci pro Institut pro dalsi vzdélavani
pracovniki ve zdravotnictvi, nebo pfednaska na Seminafi mladych badateli, poradaném
Vojenskou vysokou Skolou pozemniho vojska ve Vyskove.

e) V roce 2000 se védecka orientace ustavu dale posunula smérem k pokrocilym technikam
hmotnostni spektrometrie. Dva mladi pracovnici tstavu se v ramci dlouhodobych
zahrani¢nich stazi pripravuji k praci v této oblasti. Projekt "Vyzkumné centrum analytické
chemie", kterym ustav spolecné se tfemi brnénskymi vysokymi Skolami obeslal vybérové
fizeni v rAmci programu "Vyzkumna centra" MSMT, se sice umistil mezi projekty
doporucenymi k financovani, ale nikoli mezi projekty skute¢né financovanymi.

2. Spoluprace pracovisté s vysokymi Skolami

Jmenovité zhodnoceni vSech vyznamnych domécich spolupraci pracovisté s nasimi vysokymi
Skolami:

a) Védecka spoluprace ustavu s ¢eskymi vysokymi Skolami, totiz s Masarykovou universitou
v Brn¢, Mendelovou zemédélskou a lesnickou universitou v Brné€, Universitou Palackého

v Olomouci, Universitou Pardubice a Karlovou universitou probihala pfevazné v ramci 10
spoleénych grantovych projektt (GA CR, GA AV CR), které podstatné piispély k vysledkiim
shrnutym v &asti 1.b) této zpravy. V roce 2000 zacala spoluprace s Ustavem patologické
fyziologie LF MU na vyzkumu detek¢nich metod ranych stadii bunécné apoptozy. V ramci
neformalni spoluprace s VSCHT v Praze byly rozvijeny aplikace vzorkovaét na bazi
semipermeabilnich membran (SPMD).



b) Ustav provozuje spoleéné s Ceskou zemédélskou universitou a Ceskym geologickym
ustavem Sdruzenou ultrastopovou laboratoi (Praha 5 - Barrandov); piislusnd smlouva o
sdruzeni byla uzaviena podle §829 ad. Obcanského zédkoniku na dobu neurcitou. Laboratot se
v roce 2000 zabyvala vyvojem referen¢niho materialu — filtrti s depozitem meéstského prachu.
V ramci vyvoje tohoto materialu bylo provedeno testovani homogenity filtra s depozitem,
piipravenych v laboratofich Mezinarodni agentury pro atomovou energii, s ohledem na
toxikologicky vyznamné prvky: As, Cd, Cr, Mn, Ni, Pb a Zn. Spoluprace s Centrem
analytické chemie molekularnich struktur, které¢ ptisobilo pii Université Palackého

v Olomouci v ramci projektu MSMT VS 96021, se soustfedila na problematiku vyuziti CZE
pro stanoveni konstant stability komplexii a disociacnich konstant.

¢) Piiprava novych védeckych pracovnikii byla v roce 2000 organizacné zajiSténa formou
postgradualniho studia na Mendelové zeméd¢€lské a lesnické université v Brné, na Vysokém
uceni technickém v Brné, na Piirodovédecké fakulté UK v Praze, na Université Palackého

v Olomouci a na Université Pardubice. Kromé toho se v laboratotich ustavu a pod odbornym
vedenim pracovniki tstavu Skolilo 9 diplomantii a 2 studenti v ustavu pisobili jako pomocné
védecke sily. K ptipravé novych védeckych pracovnikli v Sir§im smyslu ptispivaji 1 pfednasky
pracovniki tstavu na vysokych skolach a laboratorni cviceni pro studenty v laboratofich
ustavu a pod vedenim pracovnikt Gstavu.

d) Rozsitenim akreditace Pfirodovédecké fakulty UP v Olomouci v letosnim roce ziskal ustav
akreditaci pro obor "Analyticka chemie" doktorského studijniho programu "Analyticka
chemie". V navaznosti na piislusnou ramcovou smlouvu mezi AV CR a VUT v Brng, resp.
mezi AV CR a MZLU v Brné uzavtel Ustav analytické chemie AV CR smlouvu o spolupraci
pii uskute¢iiovani doktorskych studijnich programt s Fakultou chemickou VUT v Brné, resp.
s Agronomickou fakultou MZLU v Brné¢.

3. Spoluprace pracovisté s dal§imi institucemi a s podnikatelskou sférou

Zhodnoceni spoluprace s dalsimi mimovysokoskolskymi vyzkumnymi a mimoakademickymi
pracovisti:

a) Spoluprace se Statnim zdravotnim Gstavem Praha je kryta grantem IGA MZ CR NJ/4513-3
Zabezpeceni jakosti stanoveni stopovych prvkii ve vzorcich prasného aerosolu (nositelem je
SZU Praha) a grantem GA AV CR IAA7011813 Viiv nadbytku bromu, jodového deficitu
nebo jejich kombinace na metabolismus thyroidnich hormonii ve tkanich (nositelem je FGU
AV CR). Ustav se kromé toho uéastni projektu Systém monitorovani zdravotniho stavu
obyvatelstva ve vztahu k Zivotnimu prostredi, ktery je koordinovan Statnim zdravotnim
ustavem Praha a podporovan Evropskou unii. Spoluprace s Vyzkumnym ustavem zdravi
ditéte v Brné probiha v ramci grantd GA CR 203/00/0772 Vyvoj ultracitlivych analytickych
metod pro molekuldrni identifikaci a diagnostiku zavaznych chorob (nositelem je UIACH AV
CR) a GA CR 303/00/0928 Cystinurie - biochemickd a molekuldrné biologicka studie
(nositelem je Universita Palackého v Olomouci). Vysledky téchto spolupraci jsou zahrnuty

v Casti 1.b) této zpravy.

c¢) Pokracovala spoluprace s firmami SEKO-K s.r.0., Brno a Applied Separations, Inc.,
Allentown, Pennsylvania, USA na vyvoji laboratornich zatfizeni pro kapalinovou extrakci za
vysokych teplot a tlakii. Spoluprace s Vyzkumnym tstavem veterinarniho 1ékafstvi v Brné se



tykala vyvoje metodiky stanoveni vyssich polycyklickych aromatickych uhlovodikt
v matricich zivotniho prostredi.

d) V roce 2000 tstav neposkytl statnim organtim zadna pisemné zpracovana odborna

stanoviska nebo posudky (pokud sem samoziejmé nepocitime ¢etnd individualni stanoviska
jednotlivych pracovniki ustavu, predevsim posudky grantovych piihlasek).

4. Mezinarodni védecka spoluprace pracovisteé

a) Ustav se v roce 2000 podilel na feSeni nasledujicich grantti se zahrani¢ni tiCasti:

Development of Rapid Methods for Assessing the Quality of Starch Particles from Various
Cereal Species for Purposes of Agriculture and Food Industry, INCO Copernicus, Proposal
No. ERB 3512 PL 979070, Contract No. ERB IC15-CT98-0909 (tento grant je védecky
koordinovan z Ustavu analytické chemie AV CR).

Cycling of Trace Metals in Sustainable Management of Agricultural Soils, INCO Copernicus,
Proposal No. ERB 3512 PL 971161, Contract No. ERB IC15-CT98-0124.

Subgrid Scale Investigations of Factors Determining the Occurrence of Ozone and Fine
Particles SUB-AERO, INCO Copernicus, No. SUB-AERO-EVK2-CT-1999-0052 SUB-
AERO.

Vyvoj rychlych metod pro stanoveni kvality skrobovych zrn z riiznych druhi obilovin pro
ucely zemédélstvi a potravindiského primysiu, MSMT CR (4. ramcovy program EU), ¢. OK
348.

Ochrana Zivotniho prostiedi a zdravi, MSMT CR (4. Ramcovy program EU), OK 385.
Studium posttranslacnich modifikaci bilkovin karbonylovymi slouceninami pomoci
hmotnostni spektrometrie MALDI-TOF a kapildarni elektroforézy, MSMT CR (program
KONTAKT), ¢. ME230.

b) Mezi nejvyznamnéjsi védecké vysledky, ziskané v rdmci mezinarodni spolupréce, patii
cast vysledkt v oblasti ultra-rychlych separaci fragmenti DNA (spoluprace s Barnett
Institute, Northeastern University, Boston, USA), v oblasti studia mechanismu atomizace

v AAS (spoluprace s Istituto di Chimica Analitica Strumentale del C.N.R., Pisa, Italie),

v oblasti generovani t€kavych sloucenin pro AAS (Institute for National Measurement
Standards, National Research Council, Ottawa, Canada), v oblasti vyvoje pfedkoncentra¢nich
a predseparacnich postupli pro CZE (Eindhoven University of Technology, Eindhoven,
Holandsko a Universita v Bernu, Svycarsko) a v oblasti vyvoje rychlych metod pro stanoveni
kvality Skrobovych zrn z riiznych druhti obilovin (spoluprace s universitami v Lundu, Ferrare,
Bologni, Patrasu, Limoges a Moskv¢).

¢) V roce 2000 ustav neusporadal zadnou akci s vyznamnéj$i zahranicni ucasti.

d) Z vyznamnych zahrani¢nich védct navstivili istav Prof. R. Bye (Universita v Oslo,
Norsko), Prof. M. Claeys (Universita v Antverpach, Belgie), Dr. A. D’Ulivo (Istituto di
Chimica Analitica Strumentale del C.N.R., Pisa, Italie) a Prof. W. Thormann (Universita
v Bernu, Svycarsko).



5. Pfedpokladané hlavni okruhy védecké ¢innosti pracovisté v roce 2000

Oblast separace, charakterizace a mikropreparace biopolymerii a ¢astic
V oblasti vyuziti CZE pro rychlé a extrémné citlivé diagnostické techniky bude pokracovat
vyzkum detekcnich metod pro studium bunécéné apoptozy a vyvoj metod pro molekularni
identifikaci patogennich organismt a diagnostiku nékterych vyznamnych dédi¢nych chorob.
Pomoci frakcionace tokem v gravitatnim poli GFFF budou pro Slechtitelské ucely
charakterizovana Skrobova zrna v je¢meni a bude stanovena distribuce jejich velikosti.

Oblast teorie a metodologie elektromigra¢nich metod
Pozornost bude v této oblasti soustiedéna zejména na vzorky se slozitymi matricemi pievazné
biologického ptivodu. Bude pokracovat zakladni vyzkum systémovych jevii v CZE se
zaméienim na studium vlastnosti viceslozkovych zékladnich elektrolytti. Cilem bude ziskat
teoreticky popis chovani systému a na jeho zéklad¢ formulovat disledky systémovych efekta
pro analytickou praxi. Vyzkum v oblasti chirdlnich separaci se bude orientovat na zajimavé
karboranové slouceniny. Vyzkum vzajemnych interakci latek v roztoku bude zaméien na
interakce biologicky nebo farmakologicky u¢innych latek se slozkami nukleovych kyselin.
Bude pokracovat vyvoj miniaturizované instrumentace pro elektroforézu a vyvoj
fluorescencnich standardii pro detekci na bazi laserem indukované fluorescence.

Oblast stopové prvkové analyzy
Budou provedeny modelové experimenty s generovanim tékavych sloucenin pfechodovych
prvkl pro AAS. Konstrukce kifemenového atomizatoru s vicenasobnym ptivodem kysliku
bude optimalizovéana pro zlepSeni dynamického rozsahu a odolnosti vii¢i atomiza¢nim
interferencim. Atomizator ,,flame-in-gas shield* bude testovan pro atomizaci jinych hydrida
nez selenovodiku. Spojeni elektrochemického generovani selenovodiku s in-situ zachytem
v grafitovém atomizatoru bude optimalizovdno pro minimalizaci meze detekce. Bude
sledovan prfenos jodu mlékem na mlad’ata potkant v podminkach jodové deficience za
soucasné expozice bromem. Budou optimalizovany podminky odbéru i analytickych postupt
pro stanoveni jednotlivych analyt v jemnéjSich frakcich praSnych analyti metodou AAS
s grafitovou kyvetou.

Oblast superkritické fluidni extrakce a chromatografie
Bude pokracovat vyvoj metodologie a instrumentace pro superkritickou fluidni extrakci
vodnych médii nadkritickym oxidem uhli¢itym, pro mikronapliiovou chromatografii (SFC,
HPLC) a pro kapalinovou extrakci za vysokych tlakt a teplot. Termodynamické aplikace
superkritické fluidni chromatografie budou pokracovat studiemi parcialnich molarnich veli¢in
dalsich solutt v oxidu uhli¢itém.

Oblast analytické chemie Zivotniho prostiredi
Bude pokracovat vyvoj nekonvencnich obohacovacich technik pro stanoveni znec€ist'ujicich
latek v ovzdusi, zejména pro studie vzniku, transportu a vzajemnych pfemén sloucenin
dusiku. Budou vyvijeny metody pro detekci peroxoacetylnitratu a amoniaku ve vzduchu.
K analyze organickych polutantii v tuhych matricich budou vyuzity nové extrakéni techniky.



Budou také rozvijeny metody vzorkovani organickych polutantii v ptidach s vyuzitim
semipermeabilnich membran.

V Brmné dne 5. ledna 2001

Prof. RNDr. Petr Boc¢ek, DrSc.
feditel UIACH AV CR



