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Léto chemikii 2009 - program pro studenty v ramci reseni projektu Tri nastroje
(MSMT - 2E08038) v obdobi c¢erven- srpen 2009, zafazeno v programu studentskych stazi a
praxi.

Tyden 8.-12.6.(19.6.) 2009 — staz 7 studentit 7 moravskych
gymndgziti...

Celkem 7 studentii: Gy Brno Retkovice: M.Kejda, J.MaSek, A.Maskova, B.Pavlikova
Gy Ti$nov: T.Zizlavsky
St. pracujici v projektu Badatel UP Olomouc: O.Ryparova, J.Krist
(Jedna se o studenty se zdajmem o budouci studium prir. véd, esitele praci SOC, kteii v roce
2008 navstivili ustav v ramci programu exkursi nebo ucastniky jiné formy spoluprace, napr.
spoluprdce s proj. Badatel UP Olomouc, - nabidnuta staz vynikajicim posluchaciim, kteri
v ramci projektu vykonali své SOC stdze na UP Olomouc).

Organizace stazi (financné zajistuje projekt 2E08038, ca 2000 K¢/studenta na tyden):
ubytovani zajisténo v ubytovné UFCH JH v jidelné a ubytovné UFP. Stravovani O (teply
obed)+V (balicek a napoj, student si vyzvedava pri obédeé) zajisteno v ustavni kantynée.
Odborny program zajistén spolupraci nekolika pracovnikii ze vSech oddéleni istavu. Pri
registraci studenti obdrzi sbornik s tiStenymi informacemi predstavujicimi pracovisté a texty
o tématech vyzkumu, se kterymi se v ramci stazi seznami (pripravuje K. Stejskalova z
podkladii od pracovist, které jsou pouzivany v priubéhu roku, napr. pro ucastniky exkursi na
pracoviste, praktik letni SkolyNANOZ2008, Dny otevienych dveri aj. akce).

Odborny program:

(vSichni zucastnéni prednasejici a vedouci praktik jsou uvedeni bez tituli)
8.6. 2009

10-11 piijezd a registrace, ubytovani

12-13 obéd

13:00 -15:00 ptednasky v Brdickove poslucharng:
13-13:30 J. Zabka — Atmosfericky vyzkum — planeta Titan. ...
13:30-14:00 M. Hromadova — Soucasné trendy v elektrochemii.....
14:00-14:15 pfrestavka
14:15-14:45 T. Navratil: Elektrochemie ve studiu biologicky aktivnich
latek

9.6. 2009

9:00-12:00  navstéva pracovisté biospektroskopie Oddéleni biofyzikalni chemie, praktikum
- ukdzka méfeni v laboratofi ... vede J. Humpolickova (m. 212, 214, 218...)

12-13 obéd

13:00 -14:00 Brdickova poslucharna, K. Stejskalova — stru¢ny ptehled informaci o
organizaci védy v AV CR a UFCH JH... (v tvodu kratké seznameni s prof. R.Zahradnikem).
14:00-16:00 studenti: MasSkova, Masek, Pavlikova — pracovisté elektronové mikroskopie L.
Brabce Odd. struktury a dynamiky v katalyze - praktikum - ukdzka méfeni ...(m.331)
14:00-15:00 studenti: Kejda, Zizlavsky, Ryparova, Krist: struény piehled grantovych
projektt feSenych v tstavu, predstaveni projektu budovaného Centra inovaci, projektu Tti



nastroje a dal§i organizace prace se studenty v UFCH JH, webové prezentace Gstavu apod. —
K. Stejskalova, m.106.

10.6. 2009
9:00-12:00  navstéva pracovisté klastri v molekulovych paprscich Oddéleni fotochemie,
spektroskopie a iontové chemie, praktikum - ukdzka méteni v laboratofi ... vede M. Farnik
(m. 01 suterén)
12-13 obéd
13:00 -14:00 exkurse na pracovisté ustavu (vSichni studenti):
13-13:20 J. Pinkas, pracovisté organokovové katalyzy Odd. SYNKAT (m.418)
13:25-13:45 P. Pracna, pracovisté laserové spektroskopie Odd. OFSICH (m.04 A)
14:00-16:00 studenti: Kejda, Zizlavsky, Ryparova, Krist — pracoviité elektronové
mikroskopie L. Brabce Odd. struktury a dynamiky v katalyze - praktikum - ukazka méteni
(m.331).
14:00-15:00 studenti: Maskové, Masek, Pavlikova: stru¢ny piehled grantovych projekta
feSenych v Ustavu, predstaveni projektu budovaného Centra inovaci, projektu Tti nastroje a
dal3i organizace prace se studenty v UFCH JH, webové prezentace Gistavu apod. — K.
Stejskalova, m.106.

11.6. 2009

9:00-12:00 Exkurse do spole¢né laboratore NMR (UFCH JH a UMCH), zaji§tuje J.Dédecek a
J.Brus, odjezd od tstavu v 9.00, zacatek exkurse v laboratofi ca od 10:00, odborny program
do 12:00.

Obéd — formou balic¢ku (studenti si vyzvednou v kantyné pfed odchodem z ustavu v 9:00).
12-12:30 pieprava na VSCHT

12:30 exkurse na VSCHT(zajistuje K. Stejskalova, FCHI- ACH a FCH), odborny program

do 15 hodin.

12.6. 2009

9:00-9:30 navstéva Odd. teoretické chemie, ukdzka vyzkumu v odd¢€leni, navstéva
pracoviité s vypocetnimi klastry ... vede R. Curik (m. 108)

9:30-10:00 prestavka (K.Stejskalova, m.106 - bude vyuzita k vytizeni formalit s ukoncenim
stdze, informace o dotazniku zhodnocujicim staz jejimi Gcastniky aj.)

10-12:30 navstéva skupiny hmotnostni spektrometrie Oddéleni fotochemie, spektroskopie a
jontové chemie, praktikum - ukédzka méfeni v laboratofi ... vede P.Spanél (m. 217)

12:30 obéd a po té ukonéeni programu stazi, odjezd studentti z Gy Reckovice a Tignov.




Posluchaci projektu Badatel UP Olomouc O. Ryparova a J. Krist pokracuji
v tydnu od 15. do 19.6. dalSim programem v ustavu a mimo néj v ramci
pracovist AV CR a V8.

15.6. 2009

Téma dne — molekularni elektrochemie

Dopoledne (zacatek programu bude upfesnén). Navstéva Odd. molekularni elektrochemie,
ukazka vyzkumu v odd¢€leni, studenttim se vénuje Alan LiSka, student PfF UK a nas§ PVS
stazista, a J.Ludvik (m. 514).

Po obéd¢ bude program pokracovat navstévou PiF UK - spolupracujici pracovisté vedené
P.Vojtiskem, doprovod A. Liska.

16.6.2009 — zacatek v 9:30

Téma dne - nové materialy

V uvodu dne navstivi pracovisté J. Rathouského — téma: fotokatalyza, kde pravé zahajuje
svou odbornou praxi student MSSCH v Praze a absolvuji snim spolené sezndmeni

s laboratofi a zamétenim jejiho vyzkumu.

Studenti dnes mj. absolvuji i tzv. ,,nataceci den®, nebot’ v stavu se budou poftizovat zabéry
do videoSoti o dvou laboratotich : pracovist¢ M. Kalbace s Ramanovym spektrometrem
(Odd. elektrochemickych materialil) a pracovisté P. Kubéta — laserova spektroskopie.(Odd.
fotochemie, spektroskopie a iontové chemie) a zabéry do spotu k vystaveé Pribéh kapky.

Po té absolvuji ukdzku méfeni na Ramanové spektrometru pod vedenim M. Kalbace v jeho
laboratofi. Obéd dopoledne v kantyn¢, ukonceni programu béhem odpoledne.

17.6.2009

Téma dne — od vSeho néco...

V dopolednich hodindch ustav navstivi nékolik posluchacti akce MFF UK Fyzikalni tyden
2009. Pro né¢ je ptipraven kratky program: ptfednaska o ustavu a exkurse na nékolik fyzikalné-
chemickych pracovist. Nasi studenti s nimi absolvuji tento pfipraveny program.

Po obé&dé absolvuji exkursi na nékolik pracovist UACH AV CR v Rezi — doprovod K.
Stejskalova. Navrat do ustavu v odpolednich hodinach.

18.6.2009

Téma dne — atmosféricky vyzkum

Odjezd 7:30 z parkovisté pred ustavem.Celodenni exkurse a absolvovani métfeni na pracovisti
Aerodynamicky tunel, tj. ve Spoleéné laboratoti Ustavu termomechaniky a UFCH JH,
zajistuje Zdenék Zelinger (atmosferickd chemie). Studenti s nim pojedou do Nového Knina
(automobilem).

Balicek s O si studenti vyzvednou jiz 17.6.2009 pii ob&édé!

Ptedpokladany névrat — nejpozdéji v podvecer.

19.6.2009

Téma dne — mikroskopie rastrovaci sondou — pohled do mikrosvéta

9:30-12:00  navstéva tymu mikroskopie rastrovaci sondou Odd. elektrochemickych
materiald - ukéazka vyzkumu v tymu a méteni na mikroskopu (AFM a STM metody) ... vede
Pavel Janda, m. 05

Obeéd.

Po obédé ukonceni programu staZe a vytizeni organizacnich zéalezitosti spojenych s jejim
ukoncenim (napf. dotaznik) — K.Stejskalova.



Na nasledujicich strankach studenti naleznou tisténé informace o pracovistich,
se kterymi se v ramci predndsek, praktik a exkursi v programu
Léto chemikii 2009 seznami.



Pracovisté skupiny biospektroskopie,
Oddéleni biofyzikalni chemie

Doc. Dr.rer.nat. Martin Hof

Mgr. Ales Benda. Ph. D.
T.: 266053142, ales.benda@jh-inst.cas.cz

Ptistrojové vybaveni:

(1) Invertovany konfokalni ¢asove rozliSeny fluorescencni
mikroskop Confocorl (Zeiss)

(2) Casové rozligeny fluorescenéni spektrometr 5000 U
SPC Lifetime System (IBH)

(3) Fluorescenc¢ni spektrometr FL3-11 (Jobin Yvon)

(4) Jednopaprskovy absorpéni spektrometr Helios y
(UNICAM)

(5) Nulovy monochromaticky elipsometr EL X-04 (DRE)
(6) Langmuir-Blodgetovy vahy 612D-RB (Nima Technology)
(7) ptiprava vzorki: extruder, sonikator, UV/ozone lampa

Kratky popis zaméfeni laboratofe:

Fluorescence a s ni spjaté metody patii mezi nejvice se vyvijejici obory studujici zivou piirodu (life
science). Jeji pfednosti jsou specifi¢nost, citlivost a neinvazivita, coz umoznuje studovat i zivé organismy.
Fluorescence ve viditelné oblasti spektra je vlastnost specificka zejména pro nékteré organické molekuly
s rozsahlym systémem delokalizovanych elektrontl, nazyvanych fluorofory. Tato specificita fluorescence
umoznuje studovat i jinak velmi slozité systémy. Vlastnosti emitovanych fotonti (vinova délka (energie),
polarizace, doba Zivota excitovaného stavu) jsou zavislé na okoli daného fluoroforu a tim ndm poskytu;ji
cenné informace o studovaném systému.

V nasi laboratofti se kromé vyvoje a aplikace nejnovéjsich trendll ve fluorescen¢ni spektroskopii (napf.
vyvoj asove rozliSené fluorescencni korelacni spektroskopie) zabyvame tfemi hlavnimi tématy:

1. Charakterizace ,,biologické vody* v lipidovych membranach

Hlavnim zdrojem informace o studovaném systému je v tomto piipadé doba Zivota excitovaného stavu
molekuly. Ta se miize vyuzit k rozlozeni klasického bez¢asového emisniho spektra na tzv. Casove
rozliSena emisni spektra (TRES — Time-Resolved Emission Spectra), ktera obsahuji fadu informaci o
mikroviskozité a mikropolarité¢ chemického okoli méfeného barviva. Analyza téchto spekter je principem
metody nazyvané ,,Relaxace rozpoustédla® a pfinasi ndm informace o stupni hydratace membran

v zavislosti na jejich slozeni a interakci s okolim.

2. Studium kondenzace DNA pro neviralni genovou terapii (NVGT)

Jednim z problémti NVGT je dopravit velkou molekulu DNA do jadra cilové bunky. Dilezitym krokem
tohoto procesu je kondenzace DNA, kdy se pfidanim vhodnych ¢initeldi docili vratného kolapsu DNA na
velikost nezbytnou pro jeji transport do bunék. Pravé zména velikosti a tim i difusniho koeficientu
(mobility) je parametrem métitelnym na trovni jednotlivych molekul pomoci fluorescencni korelacni
spektroskopie (FCS). Jejim principem je statisticka korela¢ni analyza fluorescenc¢niho signalu
pochazejiciho z velmi malého detekéniho objemu (méné nez femtolitr, vytvofeny zaostienym laserovym
paprskem) a tim i malého poctu (jednotky) fluorescenénich molekul. Métena zména difusniho koeficientu
indikuje ucinnost jednotlivych kondenzori a stabilitu vzniklé nanocastice.

3. Studium vlastnosti podporovanych lipidovych membran a jejich interakei s proteiny

Ptes zna¢né pokroky je studium bunéénych membran na zivych buikach stale velmi naro¢né. Proto

v praxi nachézeji velké uplatnéni rizné modelové systémy, mezi n€z patii i lipidové membrany
adsorbované na pevnych povrsich. V nasi laboratofi se zabyvame studiem vzniku téchto membran, jejich
vlastnostmi a interakci s antimikrobialnimi peptidy. Mezi studované parametry patfi mobilita membrany
(FCS), kinetika zmén jeji tloustky a hustoty (elipsometrie) a jeji homogenita (AFM).
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1. Uvod

Mit moZnost sledovat proteiny nebo nukleové kyseliny na trovni jednotlivych molekul je
ptanim vSech, kdo se snazi objasnit klicové procesy v zivych butikach. Jednou z technik, ktera
se snazi toto prani naplnit, je fluorescencni korelacni spektroskopie (FCS). Metoda vznikla

v 70. letech 20. stoleti'. Od té doby se podaiilo vyrazné zlepsit jeji experimentalni usporadani
a byla vyuzita v §irokém spektru biologickych aplikaci v&etn& méfeni uvnitf zivych bundk>".

Fluorescencni korelacni spektroskopie vyuziva konfokalni mikroskop. Nevytvaii se pii ni ale
skenovanim obraz vzorku jako v klasické konfokalni mikroskopii. Principem této metody je
sledovani casovych fluktuaci intenzity fluorescence pochéazejici z malé ohniskové oblasti
mikroskopu. Tyto fluktuace jsou zpisobeny difuznim pohybem fluoreskujicich molekul.

Mikroskop je zaostfen do malé oblasti — detek¢ni objem je asi 1 femtolitr. Vzhledem k tomu,
ze sledujeme vzorky s fddoveé nanomolarni koncentraci fluorescencné oznacenych molekul, je
v tomto objemu primérne pouze jedna fluoreskujici molekula. Na fluktuacich signalu se proto
vyrazné projevi pohyby jednotlivych molekul — naptiklad to, jak molekuly termalnim
pohybem piichazeji do detekéniho objemu a jak ho opoustéji. Ze statistické analyzy casové
proménlivého fluorescencniho signalu pak 1ze urcit primérnou dobu, po kterou molekula
zlstava v detekénim objemu, difuzni koeficient a koncentraci dané latky. Pro urceni téchto
parametru je potieba sledovat fluktuace nékolik desitek minut az nékolik hodin.

Miizeme zkoumat roztok in vitro, vnittek zivych bun¢k nebo jejich membranu. Lze ziskat
informace o déjich, které ovliviiuji difuzni koeficient urcité molekuly — napiiklad sbaleni
proteinu nebo nukleové kyseliny, protein-proteinové interakce, navazani substratu na protein,
navazani molekuly na membranu.

2. Experimentalni usporadani



Experimentalnim zatizenim pro FCS je invertovany konfokalni fluorescen¢ni mikroskop

(obr. 1). Pouziva se objektiv s velkou numericku aperturou, vétSinou s vodni imerzi. Laserovy
paprsek excita¢niho svétla je fokusovan do zkoumaného vzorku. Vytvaiti ohnisko, jehoz
velikost je limitovana difrakci. Fluorescence excitovanych molekul je sniméana objektivem a
pomoci dichroického zrcadla a emisnich filtrii je oddélena od excitacniho zafeni. Do detekéni
casti optické drahy je umisténa konfokalni $térbina (pinhole) o priméru 40 — 100 nm, ktera
efektivné blokuje svétlo, které pochazi z oblasti mimo ohniskovou rovinu. Velikost
detekéniho objemu (oblasti, ze které snimame fluorescenci) je asi 0,3 — 1,0 femtolitrti (obr. 2).

Jinou moZnosti je pouziti dvoufotonového fluorescenéniho mikroskopu. Pro excitaci dvéma
fotony je zapottebi mnohem vyssi hustota zafeni nez pro jednofotonovou excitaci, proto se
vyrazné omezi oblast, ve které jsou molekuly excitovany. V tomto uspofadani uz neni potieba
pouzit pinhole. Vyhodné je také, ze se zmenSenim excitované oblasti omezi fotodestrukce
vzorku — to je zvlasté dalezité u intraceluldrnich méteni.

FCS klade velké poZadavky na pouZitd fluorescencniho barviva. Stejné jako pfi tradicni
spektroskopii je dilezity vysoky ucinny prufez absorpce a kvantovy vytézek fluorescence,
navic hraje velkou roli fotostabilita barviva, které musi vydrZet vysokou intenzitu svétla

v ohnisku mikroskopu. Mezi pouzivana barviva pro FCS patii napiiklad skupina barev Alexa
s riznymi excitacnimi a emisnimi vlnovymi délkami, rhodaminy a cyaniny. Pouzivaji se také
fluorescencni proteiny — rtizné formy GFP a DsRed.

3. Autokorelaéni funkce

Informace o pohybu jednotlivych molekul 1ze ziskat statistickou analyzou fluktuaci
fluorescen¢niho signalu. Vytvaiime tzv. autokorelacni funkci G(7). Ta je definovéana

6(e) = (6F(t)- oF (t + 7))

(Fl)*

kde< > znaci primérnou hodnotu v Case a ¢ okamzitou odchylku signalu od jeho priimérné

(1

hodnoty:
(F) = [P, @)
SF(t)=F(t)-(F(t)). 3)

Autokorela¢ni funkce ukazuje, jak souvisi intenzita fluorescence s intenzitou fluorescence po
urcité ¢asove prodlevé 7 (viz obr. 3). Z fluktuujiciho fluorescencniho signalu (¢ast méteni je
schematicky znédzornéna na obr. 3A) ur¢ime G(z ) pro rizné intervaly 7 . Typicky tvar
autokorelac¢ni funkce je na obrazku 3B. Pro 7 = 0 dava funkce podle rovnice (1) druhou
mocninu prumérné relativni odchylky.

Autokorela¢ni funkce ma své maximum pro malé z, pro delsi casy 7 funkce klesa k nule. Pro¢
vypada prave takhle? Zkusme to kvalitativné vysvétlit. Do detekéniho objemu difuznim
pohybem ptichézeji jednotlivé molekuly oznacené fluorescenénim barvivem a zase z néj
odchazeji.Ve zjednoduSeném piikladu budeme pfedpokladat, Ze je v ném bud’ jedna
fluoreskujici molekula, nebo zddnd. V okamziku, kdy v detekénim objemu molekula je, je
odchylka od primérné hodnoty fluorescence oF kladnd, v okamziku, kdy tam neni, zaporna.
Pokud je ¢asovy interval 7 natolik maly, Ze je pravdépodobné, ze pokud na jeho zacatku byla
v detekénim objemu fluoreskujici molekula, tak na jeho konci tam tatdz molekula stale jesté je



(na zacatku 1 na konci intervalu je oF > 0), ptipadné, pokud tam na zacatku molekula nebyla,
pravdépodobné se tam nestaci za dany casovy interval Zadna objevit (na zacatku i na konci
intervalu je oF < 0), pak sou¢in odchylek na za¢atku a na konci intervalu bude vétSinou
kladny a jeho vystfedovanim pies celé méfeni dostaneme kladné Cislo. Pokud zvolime dlouhy
casovy interval 7, v detekénim objemu se béhem né&j vystiida nékolik riiznych molekul.
Intenzita fluorescence na zacatku intervalu nijak nesouvisi s intenzitou na konci. Soucin
odchylek na zacatku a na konci intervalu ma ndhodné hodnoty, nékdy kladné, nékdy zaporné.
Pti vystfedovani pies celé méfeni dostaneme nulu.

Casovy interval 7p, pro ktery mé autokorelacni funkce polovi¢ni hodnotu nez mé ve svém
maximu, pak mizeme povazovat za pramérnou dobu, po kterou se jedna molekula zdrzuje
v detekénim objemu.

Odchylku od primérného fluorescenéniho signalu v ¢ase ¢ je mozné vyjadrit jako

oF (t) = J‘W(r)5(77C(r, t))dr , 4)

kde integrujeme ptes detekéni objem. C je lokalni koncentrace Castic, # parametr nezavisly na
prostorovych soufadnicich, ktery urcuje pocet fotonit detekovany z jedné ¢éstice za jednu
sekundu (zé&visi na celkové intenzité excitacniho svétla, ucinnosti detekce, i€inném priifezu
absorpce svétla a kvantovém vytézku fluorescence). W(r) udava prostorové rozlozeni
emitovaného svétla. Casto se aproximuje tfidimensionalni Gaussovou funkci

x2+y2 2

W(r) —e 1 .e 7 , (5)
kde z) udava charakteristicky rozmér detekéniho objemu ve sméru optické osy mikroskopu a

7o rozmér v ohniskové roviné.

Pokud budeme predpokladat, ze u Castic, které sledujeme, se parametr # neméni v ¢ase a
castice se pohybuji volnou difuzi ve tiech dimensich, je mozné odvodit teoreticky tvar
autokorelacni funkce:

1 1
G(r)= : (6)
V;ﬂ' <C> 1 z
TD
Verje efektivni detekéni objem,
3
Vg =715 2, M

7pje tzv. difuzni Cas, parametr udavajici, jak dlouho je ¢astice v detek¢nim objemu, souvisi
s difuznim koeficientem D fluoreskujici molekuly vztahem
_h 3
RS (8)
Pokud tedy namétime fluktuujici fluorescencni signal po dostatecné dlouhou dobu, spocitame
autokorelacni funkci podle vztahu (1) a prolozime ji teoretickou zavislosti (6), mizeme ziskat
dilezité informace o sledovaném systému: difuzni ¢as zp, ktery charakterizuje rychlost
pohybu molekul ve vzorku, primérny pocet ¢astic (,,particle number* — PN ) v detek¢nim
objemu

PN=— = (C). ©)

G(0)



a pokud zname rozméry detekéniho objemu, mizeme urcit difuzni koeficient a koncentraci
dané latky.

4. Tripletni stav fluoreskujici molekuly

Pti odvozovani predchozich vztaht jsme predpokladali, Ze se v ase neméni fluorescencni
vlastnosti fluoroforu — parametr 7. Pro realna fluorescencni barviva to ale neplati. Po excitaci
ze zakladniho singletniho stavu do excitovaného singletniho stavu mize totiz barvivo pfejit
do tripletniho stavu. Piechod z tripletu zpét do zakladniho singletniho stavu trva fadové delsi
dobu nez vyzateni fluorescen¢niho kvanta. V této dobé molekula nemtize vyzafit foton. To se
projevi tmavymi intervaly, béhem kterych molekula prochazejici detekénim objemem nesviti.
Diky tomuto,,blikani* fluoroforu se zméni tvar autokorelac¢ni funkce v oblasti kratkych ¢ast =
(viz obr. 4).

Pokud plati, Ze doba Zivota tripletniho stavu je fadoveé mensi nez zp, 1ze tyto déje oddélit:

Gcelk (T) = Gpohyb (T) ’ Xtriplet (T) : (10)
Dynamiku tripletniho stavu mtizeme vyjadfit vztahem

Xtriplet (T) = ’ (1 1)

Kde 7, je relaxacni Cas tripletniho stavu a 7 je podil ¢astic, které se nachazeji v tripletnim
stavu.
Nameétené autokorelacni funkci pak mizeme prolozit kiivku

T

G( ):1—T+T-e o] 1 1

1-T PN o) 2
1+7 1+ rio i
tp Zy Tp

Analogicky jako ptechod do tripletniho stavu miizeme do analyzy autokorelaéni kiivky
zahrnout dalsi rychlé jevy, které zptisobuji pfechody mezi stavem, kdy molekula fluoreskuje a
mezi stavem, kdy nesviti, a zaroven neovliviiuji difuzni koeficient molekuly.

(12)

5. Korelace dvou ruznych signali a dvoubarevna FCS

Kromé autokorelacni funkce lze také spocitat korelaci dvou riznych signalt (kroskorelact).
V tomto piipadé sledujeme podobnost jednoho signalu s jinym signalem po daném casovém
intervalu .

Typické vyuziti kroskorelace dvou signalii je v dvoubarevné fluorescencni korelacni
spektroskopii4’5. Pti pouziti této techniky se dva druhy molekul oznaci dvéma fluorescencnimi
barvivy, které maji dostatecné odlisné emisni vinové délky. Fluorofory jsou vybuzeny
excitacnim svétlem o dvou riznych vinovych délkach. Pomoci dichroického zrcadla a filtrti je
rozliSena jejich fluorescence. Je detekovana dvéma detektory. Mzeme pak spocitat
autokorelacni funkce jednotlivych komponent i jejich kroskorelaci. Tato technika se pouziva
naptiklad pfi sledovani vytvareni komplext dvou molekul.

U dvoubarevné FCS je nicméné obtizné nastavit optickou aparaturu tak, aby se pfesné
prekryvaly oba fokusované svazky o raznych vlnovych délkach. Tento problém lze omezit
pii dvoufotonové excitaci — Ize najit dvojice barviv s dostatecné vzdalenymi maximy
emisniho spektra, které je mozné excitovat zafenim o jedné infradervené vinové délce’.



6. Casové rozlisena FCS

Casové rozlisena fluorescenéni koreladni spektroskopie (fluorescence lifetime correlation
spectroscopy — FLCS)’ vyuziva spojeni dvou experimentalnich pistupti — FCS a TCSPC
(¢asove korelovaného c¢itani fotontl). Umoziuje rozlisit ve smési fluorofory, které se 1isi
dobou zZivota. Lze tak ziskat autokorela¢ni funkce jednotlivych fluoroforii i jejich
kroskorelaci.

Vzorek je excitovany laserovymi pulsy o délce 1 ps az 1 ns s opakovaci frekvenci v fadu
desitek MHz. Pro kazdy foton ptichédzejici na detektor jsou zaznamendny dva Casy:
,makrocas®, ktery zaznamenava polohu registrovaného fotonu na kontinualni ¢asové ose od
zacatku experimentu, a ,,mikrocas‘ , ktery udava, jaka doba uplynula mezi poslednim
laserovym pulsem a zaregistrovanim daného fotonu. ,,Makrocas* je méteny s piesnosti v fadu
sto nanosekund, ,,mikrocas‘ s presnosti v fadu desitek pikosekund. V ,,makroCase* se projevi
difuze molekul, ptechody do tripletniho stavu a podobné. Hodnota ,,mikro¢asu* ndm
poskytuj e8 informace o pribéhu dohasinani fluorescence fluoroforu, ze kterého byl dany foton
emitovan'.

V jednoduchém ptipadé zkouméame vzorek slozeny ze dvou komponent oznaceny dvéma
barvivy s odliSnymi dobami Zivota fluorescence. U obou barviv musime dopiedu znat jejich
prabéh dohasinani (viz fluorofor A a fluorofor B na obr. 5). Z prib&hu dohasinéni
jednotlivych barviv a z dohasinani meéfeného vzorku (tdaj ziskany z ,,mikrocasu‘
ptichazejicich fotontl) je mozné spocitat statistické filtry f4 a fz (viz obr. 6). Tyto filtry urcuji,
ke kterému fluoroforu se s jakou vahou maji ptifazovat fotony ptichazejici v urcitych
,mikroc¢asech*. Napftiklad pokud pfijde foton velmi brzy po laserovém pulzu, je
pravdépodobné;jsi, ze pochazi od fluoroforu A. Do pribéhu intenzity fluorescence fluoroforu
A, ze které se pak pocita autokorelaéni funkce komponenty oznacené fluoroforem A, se tak
tento foton zapocita s koeficientem f; = 1,5. Celkov¢ se ale tento foton smi zapocitat pouze
jednou, proto se do pritbéhu intenzity fluorescence komponenty oznacené fluoroforem B

Zanodits ; = 0.5, ¥ichdzeicl ve v _mikroé .
apocita s koeficientem 0,5. Pro fotony pfichazejici ve vyssich ,,mikroc¢asech® je
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fluoroforu B a se zapornou vahou fluoroforu A (viz obr. 6).

Pouzitim filtri vzniknou ze signalu celého vzorku dva oddélené signaly — od komponenty
oznacené fluoroforem A a od komponenty oznacené fluoroforem B. Jejich intenzity fluktuuji
v Case (v nasem oznaceni se jedna o ,,makrocas‘). Z téchto signdlii mizeme spocist jak
autokorelac¢ni funkce obou komponent, tak jejich vzajemnou kroskorelaci.

Vyhodné je vyuzit FLCS pfi zkoumani procesi, pfi kterych se méni doba Zivota
fluorescencniho barviva v disledku zmény jeho nejbliz§iho okoli. Piikladem takového déje je
kondenzace DNA. Interkala¢ni barvivo, kterym je DNA obarvend, ma jinou dobu Zivota

ve zkondenzované a nezkondenzované molekule DNA. Proto miZzeme sledovat zvlast’ signal

[RA4

mechanismu sbaleni fetézce DNA”.

7. Zavér

Fluorescencni korelacni spektroskopie (FCS) méti a analyzuje fluktuace fluorescenéniho
signalu zptisobené difuznim pohybem fluorescen¢né znacenych molekul. Z téchto fluktuaci je
mozn¢é urcit difuzni koeficient dané latky a jeji koncentraci. V dvoubarevné FCS se navic



kroskoreluji signaly pochazejici ze dvou skupin molekul oznacenych barvivy s odlisSnym
emisnim spektrem. Tato metoda je vhodna pro sledovani vytvateni komplexti. Casové
rozlisena FCS je zaloZena na pouziti pulsni excitace, umoziuje rozlisit signaly pochazejici od
fluorescencnich znacek, které se 1isi dobou zivota.

L. Beranova, J. Humpolickova, M. Hof (J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic, Prague): Fluorescence Correlation
Spectroscopy

The review explains basic principles of fluorescence correlation spectroscopy (FCS). This
method reveals diffusion coefficient and concentration of fluorescently labeled objects by
studying temporary fluctuations of fluorescence signal caused by diffusion through focal
volume of confocal microscope. In dual-color FCS crosscorrelation of two signals from
molecules labeled with two spectrally shifted dyes allows to observe mutual interactions
between the two molecules. Fluorescence lifetime correlation spectroscopy uses pulsed laser
excitation and enables to distinguish between signals from two dyes with different lifetimes.
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Obrazek 1: Schéma konfokalniho mikroskopu.
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Obrazek 2: Detekéni objem v ohnisku mikroskopu.
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Obrazek 3: Vytvoreni autokorelacni funkce: ¢ast A — naméfené fluktuace fluorescenéniho
signalu, ¢ast B — autokorelacni funkce. Pro kratké Casové intervaly (z;) je hodnota
autokorelacni funkce velka, pro vétsi Casové intervaly (z2) se snizuje, protoze hodnoty
intenzity fluorescence na za¢atku a na konci intervalu uz spolu nesouvisi. Cas 7 udava dobu,
po kterou se fluoreskujici ¢astice pramérné zdrzuje ve fokalnim objemu. Autokorelacni
funkce odpovida hodnotam PN =3, 7p =54 ms, zy/rp="17.
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Obrazek 4: Tvar autokorelac¢ni funkce pfi pfechodu barviva do tripletniho stavu (PN = 3,
=54 ms, zo/rg="7,T=0,15, g =5 ps).
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Obrazek 5: Dohasinani smési dvou fluorescen¢nich barviv (A — fluorofor s krat$i dobou
zivota, B — fluorofor s delsi dobou Zivota, D — dohasinani fluorescence ve smési fluoroforu A

a B).
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Obrazek 6: Statistické filtry pro dvé fluorescen¢ni barviva (A — fluorofor s krat$i dobou
zivota, B — fluorofor s del$i dobou Zivota).
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Pracovisté pro vyzkum klastra

v molekulovych paprscich
(oddeleni chemické fyziky — skupina laserove
spektroskopie a fotochemie)

Kontakt: Mgr. Michal Farnik, Ph.D.
T.: 266053206, 26605367; michal.farnik@jh-inst.cas.cz
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Piistrojové vybaveni:

(1)Vakuova aparatura na molekulové paprsky: zdroje
paprskil zalozené na supersonické expanzi plynt do vakua;
moznost rozptylového experimentu ve zkfiZzenych paprscich za podminek jediné srazky; dopovani klastrti
molekulami; analyza rychlosti a uhlovych rozdéleni paprskii; UHV komora obsahujici WM TOF
spektrometr (kolmo na osu paprsku) k analyze kinetické energie fotodisocia¢nich fragmentti; UHV
komora obsahujici kvadrupdlovy hmotnostni spektrometr (v ose paprsku) k analyze slozeni klastrti.

(2) Pulsni laserovy systém laditelny v UV oblasti od 217 nm do 432 nm: Nd:YAG laser (Quanta Ray
GCR-5, Spectra Physics); barvivovy laser (LDL 20505, LAS); wavelength extender (WEX-2C, Spectra
Physics) obsahujici nékolik krystalt pro nelinearni michani freqenci.

Kratky popis zaméreni pracovisté:

Pracovisté se zabyva studiem klastri od Van der Waalsovsky vazanych komplexti vzacnych plynt po
heterogenni molekulové klastry relevantni v atmosférické chemii. Unikatni experimentalni zafizeni
umoziuje Siroké spektrum pokusi. Ojedinélou moznosti ptistroje je velikostni selekce neutralnich klastrii
deflekéni metodou ve zkiizenych paprscich. Tuto moznost 1ze vyuzit napt. k méteni rozpadu po ionizaci
klastri vzacnych plynii znamé velikosti. Vysledky téchto méfeni lze pfimo srovnavat se sofistikovanymi
teoretickymi vypocty.

Klastry lze rovnéz vyuzit jako ,,kryo-nanolaboratofe™ napft. k ,,syntéze* novych molekul inertnich plynii.
Teoretické predpovédi i experimenty v maticich nedavno odhalily novou tfidu chemicky vazanych
molekul vzacnych plynt typu HRgX (Rg= Ar, Kr, Xe; X= elektronegativni skupina), jejichz studium
podstatné piispiva k roz§ifeni a chapani pojmu chemické vazby. Nedavné experimenty na nasem stroji
v Gottingen ukazaly, Ze tyto molekuly Ize piipravit i v plynné fazi fotodisociaci molekul HX na klastrech
vzacnych plynt a jejich piipravé a studiu se chceme dale vénovat.

Vyzkum molekulovych klastru (napt. (H,0),, (NH;), etc.) dopovanych riznymi atmosféricky relevantnimi
molekulami (napt. HCI, HBr etc.) je dulezit¢ zhlediska procesti probihajicich v atmosféfe napft.
z hlediska tvorby ozonové diry. Bude studovano slozeni dopovanych klastri a chemické reakce v nich
probihajici metodami hmotové spektrometrie. Dale bude zkoumana fotolyza molekul v klastrech a po
mensich experimentalnich upravach i interakce klastri s povrchy.
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Obr. 1: Experimentalni zarizeni pro vyzkum klastrii v molekulovych paprscich



Nanocastice v molekulovych a laserovych paprscich
; Mgr. Michal Farnik, PhD. 5
Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v. v. i.

Tato letni Skola by Vas méla dovést, jak jeji nazev napovida, cestou ,od inzenyrské chemie
k nanotechnologiim®. Pod ,inzenyrskou“ ve smyslu ,makroskopickou“ chemii se skryva to, co
si bézné pod pojmem chemie pfedstavime nebo pod timto heslem pfeCteme v naucnych
slovnicich, tj. véda zabyvajici se vlastnostmi, slozenim, pfipravou a strukturou ridznych
anorganickych a organickych latek. Chemik-inzenyr napfiklad micha latky v chemickych
reaktorech, aby pfipravil novou latku kyZzenych vlastnosti. Pfitom ovSem obvykle dochazi
v reaktoru k nesmirnému mnozstvi elementarnich reakci mezi jednotlivymi molekulami, které
makroskopicky chemik nevidi a na néz muze pouze usuzovat z celkového vysledku
chemického procesu. Tak trochu se ocitd vroli divaka divadelniho pfedstaveni
Shakespearova Hamleta, ktery si hned po zacatku, kdy mu byli pfedstaveni hlavni aktéfi
dramatu, odskocCil a vratil se az pfi zavére€né scéné a marné se pokousi z téch mnoha
mrtvych na scéné a nékolika prezivSich zrekonstruovat cely déj dramatu.

Proto se védci vydali jiz davno cestou ,od inZenyrské chemie“ k chemii na urovni jednotlivych
molekul a elementéarnich procest mezi nimi (obr. 1), tj. na urovni jesté detailnéjSi nez nano-
urovni. Panové Herschbach, Lee a Polany uz vr. 1986 obdrzeli Nobelovu cenu za vyzkum
elementarnich chemickych procesli, knimz dochazi pfi srazkach mezi jednotlivymi
molekulami. Experimentalni metodou, ktera dovolila zkoumat procesy na takto detailni
molekularni Urovni, byla metoda molekulovych paprski (odvozena z fyziky, kde se atomové
paprsky pouzivaly ke studiu atomu jiz od 20-tych let 20. stoleti — napf. znamy SternGv-
Gerlachav experiment [1]). O této metodé bude také v této pfednasce rec.

Inzenyrskd/Makroskopickd chemie Molekulové paprsky
Elementdrni chemické procesy

AB+C - A+BC

Klastry/nanoédstice

Ukazuje se ovSem, Ze ani znalost jednotlivych elementarnich procest na molekulové urovni
vzdy nepostaci k uplnému pochopeni chemickych déju na makroskopické urovni. Chemické
reakce se totiz vétSinou odehravaji za pfitomnosti dalSich molekul — napf. rozpoustédla —
které mohou zcela zménit jejich charakter a tudiz i vysledek. Jednoduchy pfiklad: acidicka
disociace chlorovodiku, k niz dochazi ve vodé:



HCI + H,O — CI" + H30" (1)
samoziejmé neprobéhne mezi jednou molekulou HCI a jedinou molekulou H»O. K jejimu
pribéhu je totiz zapotfebi kolektivniho plsobeni vodikovych vazeb nékolika molekul vody
(alespon Ctyfi, jak se ukazalo [2]) na roztrzeni vazby v molekule HCI a vytvoreni iontového
paru (obr. 2). Chceme-li tedy témto procesim porozumét, musime se vratit po uslé cesté od
makroskopické chemie k chemii na urovni jednotlivych molekul o par krok( zpét a zkoumat
chemii na souborech nékolika &astic, tzv. klastrd.

O klastru hovofime uz u souboru dvou molekul, tzv. dimer, ale klastry se také mohou skladat z
nékolika miliond molekul. Vétsi klastry o desitkach stovkach a vice molekulach maji fyzicke
rozmeéry fadové nanometry — jedna se tedy o nanocastice. A pravé pomoci téchto klastrd a
nanocastic muzeme studovat chemické procesy stale jesté na detailni molekulové urovni,
nicmeéné nikoliv abstrahované od prostfedi latek a vlivu molekul rozpoustédla, jak tomu bylo
v pfipadé studia elementarnich procesl ve srazkach mezi jednotlivymi molekulami. Napfiklad
vySe uvedeny proces acidické disociace (1) mizeme studovat v malych klastrech HCI(H2O),
a sledovat, kolik molekul vody n bude zapotfebi k roztrzeni kovalentné vazané HCI molekuly
a vytvofeni tzv. zwitteriontova struktury klastru CI'(H20),.1H30" (obr. 2).

Na druhou stranu Ize pfipravit velké klastry, &ili nanogastice, HCI(H20), n=10%-10> a mame
k dispozici modelovy systém, na kterém mizeme studovat fotochemii hornich vrstev
atmosféry, ktera vede k procesim ni¢eni ozonové vrstvy zemé. Ukazalo se totiz, ze v téchto
procesech hraji kliCovou ulohu ledové c¢astice polarnich stratosférickych mrakd, na nichz
dochazi k reakcim a slune€nim zafenim indukované fotochemii molekul polutantd, jako je
napfr. HCI. A pravé takové reakce muzeme studovat v laboratofi s ledovymi nanocCasticemi
v molekulovych paprscich, které podrobime interakci s ultrafialovym (UV) laserovym zafenim
simulujicim zafeni ze slunce. A tim se dostavame k praktickému vyznamu klastrd a
nanocastic.

Namocastice mnohdy vykazuji nékteré vlastnosti odliSné jak od vlastnosti jednotlivych
molekul ¢i atom(, tak od vlastnosti makroskopickych latek. Vlastnosti latek jsou samoziejmé



dany vlastnostmi molekul a atom, z nichz se skladaji, a interakcemi mezi nimi. Ale ne vzdy je
vztah mezi vlastnostmi jednotlivych molekul a vlastnostmi makroskopické latky ziejmy Ci
pfimocary. Napfiklad zlato je ryzi nereaktivni kov, vzor stalosti a neménnosti (proto vyrabime
snubni prstynky ze zlata jako symbol stalosti a neménnosti vztahu). Na urovni klastrt o asi 20
atomech se ale zlato méni v prudce reaktivni katalyzator umoznujici oxidaci CO ve
vyfukovych plynech
2 CO + Oz (Augg) — 2 CO2 (Auzo) (2) .

Takovyto katalyzator pracuje i pfi normalnich teplotach pod 400 K, kde konvenéni katalyzatory
jiz nefunguji, coz je problém pfi startu a zahfivani motora. Ale pozor, klastr sloZzeny ze tfi
atoml uz je opét zcela nereaktivni. Pro€ se reaktivita tak prudce méni s molekulovymi
rozméry? Na tuto otazku nedostaneme odpovéd ani studiem zlata v kondenzovaném stavu
ani studiem jednotlivych atomu, ale pravé zkoumanim klastrii a nanocastic.

Toho, Ze vlastnosti nanocastic zavisi na jejich velikosti, vyuzivame k pfipravé nanocastic s
zadanymi vlastnostmi v nanotechnologii. Pfikladem takovych nanotechnologickych postupl
byla jiz vyroba vitrazovych oken ve stfedovéku: rizné zabarveni skel je dano velikosti
kovovych nanogastic v materilu skla rozptylenych. Cili nanotechnologie neni zas nic tak moc
noveho? Empiricky byly nanotechnologické postupy znamy jiz ve stfedovéku a mozna jesté
dfive jiz ve starovékéem Egypté. Ale naSi snahou neni jen vyuzivat empirickych znalosti, ale
porozumét fyzice a chemii, ktera se za nimi skryva.

Velmi zajimavym pfikladem je helium. Za normalniho tlaku je helium pfi teplotach nizSich nez
4.2 K kapalina a pfi jesté nizSich teplotach pod 2.17 K se stava supratekutou kapalinou (tyto
hodnoty plati pro “He, odpovidajici hodnoty pro *He jsou niz$i). To znamena, Ze nevykazuje
zadny tfeci odpor, protékd mikroskopickymi kapilarami, ,Splha“ po sténach nadoby atp.
Ovsem tyto zvlastni vlastnosti jsou projevem kolektivniho chovani helia, u jednoho atomu
helia Ize tézko o supratekutosti hovofit. Kolik atomu tedy potfebujeme, aby se supratekutost
projevila? Na takové a dalsi podobné otazky hledame odpovéd studiem klastrd a nanocastic
tak, Ze sledujeme, jakym zpusobem se urcita vlastnost vyviji v zavislosti na velikosti klastru,
ti. na poCtu molekul, z nichz se sklada. A jak muzZzeme méfit supratekutost v heliovych
klastrech? Obdobné jako v makroskopickém heliu: tzv. Andronikasviliho experimentem. Velice
zjednodusené: do kapalného helia vnofime tenky disk, ktery budeme roztacet a pfitom méfit
tozni silu potfebnou k pfekonani tfeni kapaliny. V okamziku pfechodu do supratekutého stavu
nam tato sila klesne na nulu v dusledku vymizeni tfeni. Jak ale vnofime makroskopicky disk
do klastru o nékolika atomech? Ve skupiné J. P. Toenniese v Gottingen uskutecnili genialnim
zpusobem tento experiment méfenim rotacnich pfechodd molekuly ,vnofené“ do heliového
klastru. A tim se dostavame k dalSi velice zajimavé aplikaci heliovych nanocastic.

Veliké heliové klastry He, n=10-108, tzv. nanokapicky, Ize s vyhodou vyuzit ke studiu molekul
a ruznych procesu pfi velmi nizkych teplotach. Tyto klastry pfipravené v molekulovych
paprscich ve vakuu se totiz chladi odpafovanim atomd He z povrchu. Kazdy odpafeny atom
s sebou odnasi ve formé své kinetické energie €ast vnitfni energie klastru, az se ustanovi
urc€ita rovnovazna teplota klastru. Je to obdobny princip, jakym si nase télo udrzuje konstantni
teplotu odpafovanim molekul vody z kiize, kdyZ se potime. Pouze s tim rozdilem, Ze teplota
naseho téla je 37°C, zatimco teplota takové heliové nanokapicky je 0.37 K, tj. asi 1000-krat
niz8i! A toho bychom mohli vyuzit ke studiu molekul a riznych procesu pfi tak nizkych
teplotach.

Napfiklad k charakterizaci struktury molekul nam dobfe slouZi infraCervena (IR) spektroskopie



vibragnich a rotacnich stavi molekuly. OvSem pfi pokojové teploté je u vétSich molekul (vice
nez tfiatomovych!) s vétsi hustotou stavu populovano mnozstvi nizko lezicich stavu, coz vede
ke vzniku obrovského poctu Car ve spektru. Takova spektra Ize pak jen velmi tézko
analyzovat. Proto ve spektroskopii vyuzivame nejriznéjsich zpusobu chlazeni molekul, ¢imz
umoZfiujicimu jejich analyzu. Cim vétsi molekula, tim vétsi je hustota stav(i a tim niZsi teplota
je potfeba. Velmi nizkych teplot molekul (~10 K) Ize dosahnout supersonickymi expanzemi, ;.

vV  wiwvys

spektroskopie v matricich.

Matrici pfedstavuje napf. zmrazeny vzacny plyn (Ar, Kr, Xe) v pevném stavu o teplotach radu
desitek K, na jehoz povrch se adsorbuji zkoumané molekuly a tim se ochladi na stejnou
teplotu. Problém pfi analyze spekter molekul vSak predstavuje interakce s matrici, ktera
ovliviiuje strukturu molekul. Proto se pouZzivaji vzacné plyny jako slabé interagujici matrice.
OvSem helium je ztohoto hlediska nevhodné nebot vzhledem kjeho supratekutosti se
molekuly do né&j vloZzené okamzité usadi na sténé nadoby. Ale heliové nanokapi¢ky nam
nabizeji velmi nizkou teplotu 0,37 K a supratekuté prostfedi, které kromé toho, Zze molekulu
okamzité ochladi, s ni nebude interagovat. Rotace molekuly nebudou prostifedim brzdény a
spektrum zkresleno. Vlozme tedy molekulu do volné leticich nanokapic¢ek v molekulovych
paprscich. Vyrazné teplejSi molekula pfenese Cast své energie na nanokapitku, z niz se
odpari heliové atomy. Postupnym odpafovanim se kapi¢ka ochladi zpét na puvodnich 0,37 K.
Na tento systém pak posvitime IR laserem a zméfime spektrum pfisluSné molekuly.
V souCasné dobé se védci snazi timto zplsobem méfit napf. spektra velkych biomolekul a
ziskat tak pfimou spektroskopickou informaci o jejich struktufe, ktera je jinak konvencni
spektroskopii vzhledem k velikosti molekuly nedosazitelna. Mimochodem tok informaci zde
funguje i opacny smérem: z IR spekter znamé molekuly Ize Zjistit jeji rotacni teplotu. Molekula
tak muze fungovat jako citlivy teplomér teploty nanokapicek. Pravé teplota a supratekutost
He-nanokapicek byla zjiSténa ze spekter molekuly OCS.

V pravé popsanych experimentech funguji tedy He-nanokapiCky jako jakési létajici
nanomatrice. OvSem rovnéz byly uskuteCnény experimenty s chemickymi reakcemi molekul
v He-nanokapickach pfi teplotach 0.37 K. Takové procesy jsou relevantni jak pro zakladni
pochopeni pfislusnych reakci, tak i prochemii v mezihvézdném prostoru. Tady zase
vyuzivame He-nanokapiCky jako /étajici nano-kryo-reaktory. Obecné Ize tedy nanokapicky
v molekulovych paprscich nazvat létajicimi nanolaboratoremi [4].

Ale nejen heliové, ale i ostatni klastry maji celou fadu fascinujicich vlastnosti a Ize je vyuzit
jako létajici nanolaboratore. Jednim ze zajimavych pfikladl pfimo z nasi laboratofe je
syntéza molekul vzacnych plynt [5]. Studenti stfednich Skol vétSinou opoustéji hodiny chemie
vybaveni znalosti, Ze vzacné plyny jsou neslucivé diky tzv. oktetovému pravidlu. Samoziejmé
je znama cela fada molekulovych species obsahujicich atomy vzacnych plynu jako van der
Waalsovské molekuly napf. Arp, ArH,O (coz jsou ale spiSe klastry) nebo excimery napf. ArF,
XeCl (které ovSem existuji pouze v excitovaném stavu a tudiz kratkou dobu). B&€Zné jsou ionty
ArH", které ale diky chybg&jicimu elektronu nepodléhaji vy$e zminénému oktetovému pravidlu.
Pomérné nedavno, v r. 1995, byly vdak experimentalné objeveny nové molekuly vzacny plynu
typu H-Rg-Y, kde Rg je vzacny plyn a Y je elektronegativni atom &i skupina nap¥. |, Cl, CCH
atp. Tyto molekuly byly pfipraveny laserovou disociaci molekul HY (napf. halogenvodiku Ci
acetylenu) v matricich vzacnych plynt. Po disociaci a nasledném zahfati matrice muze
vodikovy atom migrovat a zrekombinovat s atomem matrice na molekulu HRgY. V nasem



experimentu jsme tyto species vytvorili fotodisociaci molekul HY v létajicich nanomatricich —
Rgn klastrech. Dulezité je, Zze v naSem experimentu se klastr béhem procesu disociace HY a
tvorby HRgY rozpadne a zustava nam samotna molekula v plynné fazi ve vakuu, coz
dokazuje stabilitu téchto molekul. Timto zplsobem byly pfipraveny a dale zkoumany napf.
molekuly HXel, HXeCl nebo zajimava ,organoxenonnova“ molekula HXeCCH. Je zfejmé, Ze
studium takovychto molekul je dllezité, nebot do znaéné miry nabourava klasicky pohled na
chemii a rozSifuje nase chapani chemické vazby.

Uvedli jsme tedy fadu zajimavych a fascinujicich pfikladl ze svéta volnych klastri a
nanocastic. A kudy — jakymi nastroji — védci do tohoto svéta vstupuji? Nejdfive musime volné
klastry pfipravit, coz délame technikou molekulovych paprski. To ovSem samo o sobé
nestaCi. Abychom se o klastrech néco dozvédéli, abychom o nich mohli néco fici, prosté
abychom je mohli zkoumat, musime v nich vzbudit néjaky proces, zménu, reakci atp. A to
obvykle provadime — jak bylo ukazano ve vSech vySe uvedenych pfikladech — interakci
klastrli s laserovymi paprsky. Pak uz je tfeba zvolit jen vhodnou detekéni metodu, napf.
hmotovou spektrometrii, optickou spektroskopii atp., a vzbuzeny proces sledovat.

Na nékolika malo uvedenych pfikladech jsme si ukazali, ze pomoci studia klastri a
nanocastic v molekulovych a laserovych paprscich miuzeme ziskat informace o chemickych i
jinych procesech v latkach probihajicich na detailni molekulové urovni. A tyto poznatky
z nanosveéta slouzi nejen k rozSifeni poznani svéta kolem nas, ale lze je i zpétné vyuzit
v makroskopické — ,inzenyrské“ chemii, kde snaze ovlivnime a vyuzijeme procesy, kterym
budeme detailné rozumét. Z pohledu uvodni paralely s divakem Hamleta se pomoci
nanotechnologii pfesuneme do pozice divaka, ktery peclivé a mozna i nékolikrat shlédl celé
predstaveni a jediné tak mu muze porozumét a vychutnat si ho.

Podékovani: Granty KAN 400400651 a GACR 203-09-0422
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Praktikum IX: Laserova chemie v létajicich nanolaboratorich

Michal Farnik
michal.farnik@jh-inst.cas.cz; tel: 266053206

Uvod: Klastry jako létajici nanolaboratoie

V nasi laboratofi se zabyvame volnymi klastry a nanocasticemi ve vakuu. Klastry jsou soubory atomu ¢i
molekul, které jsou vazany slabymi interakcemi, jako jsou napt. van der Waalsovské interakce ¢i vodikové
mustky.

Studujeme klastry od diméru az po konglomeraty nékolika tisic i vice molekul, tzv. nanocastice.

Klastry ptipravujeme metodou molekulovych paprskii expanzi plynu do vakua skrze trysku o priméru
nékolikadesitem m (hovofime o tzv. ,,supersonické expanzi®). V praktiku se studenti blize seznami

s metodou molekulovych paprskii, budou méfit charakteristiky supersonické expanze, jako je rychlostni
rozdéleni molekul a klastri a porovnavat je s teoreticky vypo¢tenymi hodnotami.

Déle v naSem experimentu vyuzivame fadu metod, jako napt. kvadrupdlova hmotnostni spektrometrie,
»timeofflight™ spektrometrie kterou vyuzivame v riznych médech jednak k méfeni hmotnostnich spekter
ale také k méfeni kinetické energie fragmentd po fotodisociaci. S témito technikami budou studenti rovnéz
nazorn¢ seznameni a v ramci praktika bude provedeno nékolik méteni jak hmotovych spekter tak spekter
kinetické energie fragmentt jejichZ vyhodnoceni a interpretace na zédklad€ nabitych znalosti bude ukolem
pro studenty.

K fotodisociacnimu experimentu, ktery je hlavnim experimentem na nasi aparatute, jsou v laboratoii

k dispozici dva ultrafialové (UV) pulsni laserové systémy: (1) Excimerovy ArF/F:laser

pracujici na frekvenci 193 nm a (2) laditelny UV systém, ktery se sklada z vysokovykonového Nd:YAG
laseru, laditelného barvivového laseru a jednotky pro nelinearni sméSovani frekvenci. Principialné Ize
sméSovanim frekvenci v riznych nelinearnich krystalech jednotky WEX pokryt rozsah vinovych délek od
217 nm do 400 nm. Oba laserové systémy budou studentiim piedvedeny a budou pouzity ve
fotodisocia¢nim experimentu.

Experiment: V ramci praktika bude provedeno nékolik riiznych experimenti s klastry

1) Bude ptipraven molekulovy paprsek klastrit argonu Ar pro riizné expanzni podminky odpovidajici
riznym stfednim velikostem klastrti a budou zmétena hmotova spektra klastri po ionizaci ndrazem
elektronu.

2) Metodou “timeofflight” bude zméfeno rozdéleni rychlosti ¢astic v molekulovém paprsku.

3) S pouzitim 5% smési HBr/Ar budou vytvoieny klastry (HBr). (kontrola hmotnostni spektrometrif) a
budou provadény experimenty s fotodisociaci téchto klastrii pii vinovych délkach 243 a 193 nm pfi
riznych expanznich podminkach. Budou zméfena TOF spektra Hfragmentii pomoci ,.timeofflight*
spektrometru.



Laborator organometalické katalyzy

Mgr. Michal Horacek, Ph.D., Mgr. Jii'i Pinkas, PhD., RNDr. Karel Mach, CSc.
T.: 266053735; 26605 3736.
e-mail: michal horacek@jh-inst.cas.cz, jiri.pinkas@jh-inst.cas.cz

! Laborator organometalické katalyzy studuje organometalické slouceniny
pocinaje jejich piipravou, ptes vlastnosti az k jejich vyuziti.

Jde o chemické slouceniny, které v sobé spojuji organickou ¢ast, tvofenou
pievazné pouze atomy uhliku, s atomem piechodového kovu.

V poptedi naseho z4jmu jsou latky, ve kterych v roli kovu vystupuje titan, zirkonium ¢i hatnium a roli
organické slouceniny piebira aromaticky péticlenny kruh.

Abychom pochopili a dokazali ptedpovidat déje probihajici béhem
chemickych procest, studujeme chovani téchto sloucenin pii
oxida¢né-redukénich déjich. Podatilo se ndm naptiklad pfipravit a
popsat titanocen s paralelnimi kruhy, o némz se ptfedpokladalo, ze
nemiiZe existovat.

Praktické aplikace sledujeme na tadé katalytickych reakci.
Ptikladem jsou polymerizace, pfi nichz z ethylenu ¢i styrenu vznika
polyethylen respektive polystyren.

Laboratoi organometalické katalyzy se nachazi ve 4. patife budovy ustavu. Skupina mé k dispozici jednu
standardné vybavenou laboratof (36 m?) se dvéma digestofemi, dvéma vakuovymi linkami, jednou
argonovou linkou; pfilehlou laboratof (18 m?) vybavenou argonovou linkou; a dvé klidové mistnosti pro
kancelaiskou praci a vyhodnocovani experimentt.

Hlavni pfistrojové vybaveni laboratofe je nasledujici: UV-VIS Varian Cary 17 D spektormetr (rozsah
340-800 nm), Nicolet Avatar FT-IR spektormetr (rozsah 400-4000 cm-1), ESR spektrometer ERS-220,
jednokanalovy plynovy chromatograf Focus se SSI injektorem a DSQ kvadrupolem, dry box (mBraun,
USA — viz pristroj na snimku z exkurse studentit).

V soucasnosti tym resi napriklad tyto projekty:

o Centrum struktury a syntetické aplikace komplexu prechodnych kovi
o Funkcionalizace cyklopentadienylovych ligandit Ti a Zr komplexech
silany. Vyuziti Si-H vazeb k syntéze a zakotvovani katalyzatori

e Dvojjaderné titanicité komplexy s
dvemi ruznymi prokatalytickymi
centry

o Syntéza titanosilikatii a jejich
aplikace

' Obrazky: Laboratof organometalické katalyzy — piiprava ligandu lithné soli (vpravo nahore), exkurse studentii na jedno z
pracovist’ laboratofe (stred vievo); ptipraveny titanocen dichlorid (vpravo dole), model titanocen dichloridu (vievo dole).



Pracovisté ,,Laborator NMR pevného stavu*

Spolecnd laboratoi Ustavu makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i. a Ustavu fyzikdlni
chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i. (v budové UMCH v Praze 6)

Mgr. Jiri Dédecek, CSc. (oddéleni struktury a dynamiky v katalyze)
T.: 266053767, jiri.dedecek@jh-inst.cas.cz

Pristrojové vybaveni:

NMR spektrometr pevné faze Bruker Avance 500MHz
WB/US s 4 a 2,5 mm CP/MAS a 4 mm CP/MAS X/Y/H
sondou. CP/MAS sondy pro méteni NMR spekter pfi rotaci
pod magickym thlem pro Sirokou fadu jader od °N do *'P.
CP/MAS X/Y/H sonda navrch umoziuje korelacni
experimenty mezi °N a *C a *’Al a *Si jadry. 4 mm sondy
umoznuji maximalni rotaci frekvenci ca. 18 kHz, 2,5 mm
sonda ca. 32 kHz. Uvedené vybaveni je vhodné pro
realizaci fady experimentdi NMR spektroskopie vysokého
rozliSeni v pevné fazi (napf. korelacni expeerimenty, dvojita
krospolarizace), a to i pro kvadrupolarni jadra.

Kratky popis zaméreni laboratore:

NMR piedstavuje velmi ucinny nastroj lokalni strukturni
analyzy.Toho vyuziva vyzkumny program laboratote, ktery
je v oblasti fyzikalni chemie zaméfen tfemi sméry. Prvnim
je studium lokalizace a distribuce hliniku (a dalSich
heteroatomil) v zeolitickych hlinitokfemigitanovych matricich, kdy *’Al a *Si MAS NMR
spektroskopie pfedstavuje jednu z kli¢ovych analytickych metod. Zeolitické matrice predstavuji vysoce
usporadané materialy s fadou aplikaci od adsorpce a separace pies katalyzu az po optoelektroniku.
Distribuce hliniku v téchto matricich predstavuje jeden z klicovych parametrii kontrolujicich jejich
vlastnosti. V laboratofi byly vyvinuty postupy pro fizeni lokalni hustoty hliniku v zeolitu umozinuji
napf. optimalizaci katalyzatoru pro odstranovani oxidi dusiku ze spalin.

Druhym smérem, uUzce propojenym s piedchozim je studium lokalizace a distribuce kationtd
zavedenych do mikroporéznich (zeolitickych) a mezoporéznich hlinitokiemicitanovych matric. Tyto
kationty hraji roli adsorpénich nebo katalytickych center a jejich chovani je dano uspofadanim jejich
blizkého okoli. MAS NMR spektroskopie pfedstavuje jeden z nastroji umoznujicich popsat koordinaci,
polohu a distribuci fady kationtd v zeolitickych matricich a studovat tak vztah mezi jejich koordinaci,
lokalizacim a chovanim na atomarni irovni.

Tretim smérem je strukturni analyza pevnych anorganickych latek, kdy laboratot slouzi jako servisni
centrum vyuzivané i jinymi pracovisti.




Pracovisté teoretické fyzikalni chemie (Oddéleni teoretické chemie)

Kontakty: Mgr. Dr. rer. nat. Jifi Pittner
T.: 266052015, jiri.pittner@jh-inst.cas.cz
Mgr. Roman Curik, PhD.

T.: 266053256, roman.curik@jh-inst.cas.cz

YVypocetni vybaveni
Nasi praci provadime na systémech ("klastrech") skladajicich se z nékolika pocitacovych jednotek,
zpravidla nadstandartné vybavenych PC. V soucasné dobé mame k dispozici napiiklad tyto klastry:
e Orion - 1 ¢tyfprocesorovy, 4 dvouprocesorové a 1 jednoprocesorovy 64-bit Opteron, 6 GB RAM,
Linux. Je ur¢en pro MRCC vypocty.
Name Nodes [CPU CPU freq [RAM Scratch
javor 1 AMD Opteron 244 (1800 MHz |6.0 GB |73 GB
jasan 2 AMD Opteron 250 2400 MHz [6.0 GB |208 GB
jilm 2 AMD Opteron 250 |2400 MHz [6.0 GB [208 GB
2
4

habr AMD Opteron 250 2400 MHz (6.0 GB [208 GB
buk AMD Opteron 275 (2200 MHz 8.0 GB [137 GB
dub 2 AMD Opteron 254 |2800 MHz (8.0 GB (137 GB
e Antares - 3 dvou a 3 jednoprocesorové pocitace a 1-2 GB RAM, Linux
e  Bohr - 10 dvouprocesorovych 64-bit pocitaci
Kazdému procesoru pfislusi jedna fronta, tzn. kazda tloha se pocitd jen na jednom jadfe. Na fyzickém
paralelismu se pracuje.
Kratky popis zaméreni pracovisté

Srazky elektronti s molekulami nebo ionty hraji dilezitou roli v riiznych oborech biologie, chemie a fyziky.
Ptiklady pro tyto procesy mohou byt nalezeny v primyslovych plasmach, planetarnich atmosférach, mezihvézdnych
oblacich nebo i v dé&jich, které vedou k poskozeni DNA a k naslednim mutacim (viz obrazek 1). Elektronova
spektroskopie je uzitecna technika pro identifikaci chemiabsorbovanych ¢astic, protoZze umoziiuje pozorovat opticky
zakéazané prechody.

Proto jednim z védeckych zameéfeni skupiny je vyvoj kvantové metody pro vypocty ucinnych prifezt
srazek elektronli a molekul. Metoda ,,Discrete Momentum Representation (DMR) vyvinuta v nasi skuping je
v soucasné dob& vhodna k popisu elastickych srazek a také kolizi, které vedou k pfenosu srazkové energie do
vibra¢niho pohybu molekuly. Efektivita tohoto pfenosu podava informaci o jejim mozném roztrzeni.

V budoucnu je nasim cilem zpiesnéni soucasného modelu spolu s jeho rozsitenim pro popis pienosu energii
do elektronovych a rotacnich excitaci.

Poskozeni DNA vlivem radiace

AT

elektron ¢
”
~= ->
zéfeni
-

-

vvvvvv

miize vést k mutacim a rakoving, je pferuseni vazeb tzv. sekundarnimi elektrony. Obrazek zjednodusené
naznacuje vznik sekundarnich elektronti procesem ionizace okolnich molekul vody nebo piimo ¢asti DNA.



Rozhovor na portalu ELiEN s adresou
http://elien.cz/patrik-spanel.htm

PATRIK SPANEL

arodil se v roce 1967 v Praze. V roce 1984 vyhral fyzikalni
olympladu v Portorose, v roce 1990 ziskal doktorat na Karlové Univerzité v Praze, v roce
1994 doktorat na Université v Innsbrucku a od roku 2002 je ¢estnym profesorem na Keele
University. Nyni ptisobi na AV CR v Ustavu fyzikalni chemie J.Heyrovského, kde se podili
na vyzkumu metod hmotnostni spektrometrie a publikuje v mezinarodnich ¢asopisech.

Usili védct zbavuje ¢lovéka utrpeni

,»B&hem postgradudlniho studia v Innsbrucku jsem pracoval na vyzkumu reakci, co probihaji
v mezihvézdnych oblacich. Tam jsem se seznamil s profesorem, ktery mél zkusenosti v
iontové chemii a spole¢né jsme dospéli k zavéru, Ze bychom chtéli délat néco uzite¢ného.”

V za¥i minulého roku poradal Ustav fyzikalni chemie Jaroslava Heyrovského AV CR v
Praze konferenci o vyuZziti analyzy dechu v mediciné. Vy jste byl jeden z hlavnich
organizatoru. Co bylo cilem této konference?

Na konferenci jsme pozvali lidi, ktefi jsou specialisté¢ ve svych oborech. Snazili jsme se
pozvat I¢kate,vyzkumniky, inZzenyry a zastupce firem, které se zabyvaji produkci analytickych
pristroji. Spole¢nym tématem této konference byla vize, jak pouZzit neinvazivni analyzu dechu
pro diagnostiku v medicin€. Na konferenci se mluvilo o riznych pfistrojovych metodéch,
které se mohou pouzit ke stanoveni riznych stopovych latek v dechu. To souvisi s tim, ¢im se
zabyvam ja. Vyvijim jednu konkrétni metodu, kterd je zaloZena na hmotnostni spektrometrii a
ktera miize méfit i velmi malé koncentrace organickych latek v dechu.

Mohl byste predstavit metodu rozboru dechu a jaké je jeji aktualni vyuziti v mediciné?
UZ po stoleti je znamo, Ze nékteré choroby vedou k pfitomnosti latek nebo zapachii v lidském
dechu. Tteba cukrovka vede k viini po ovoci, coz je zptisobeno acetonem, porucha funkce
ledvin vede k pachu, ktery byl popisovan jako vinég rybiny, coz je zplisobeno ¢pavkem a
aminy. Zatim neexistovaly zadné védecké nebo objektivni metody, jak tyto latky méfit. Je
ziejmé, Ze analyza dechu by byla neinvazivni, €ili pfijemnéjsi, nez odbéry krve a také
ptijemné&jsi nez odbéry moci. Bylo tieba zkombinovat ptistup n¢kolika riiznych specialistt
tak, aby se dali dohromady a mohli spolu komunikovat i pies bariéry jejich uzké specializace.
To bylo to, co dosud omezovalo pouziti. Zatim se bézn¢ v medicin¢ analyza dechu nepouziva,
1 kdyz existuji vyjimky. Tou je méteni izotopu uhliku 13C pro diagnostiku Helicobacter
pylori, bakterie, kterd zptisobuje zalude¢ni viedy nebo rakovinu zaludku. Ve vyzkumnych
laboratotich bylo toto objeveno pied dvaceti lety, ale teprve az v nedavné dob¢ se méfeni
zacalo v nékterych zemich rutinné pouzivat. V Ceské republice se tato diagnostika uz



pouziva. Jesté novéjsi je méteni vodiku, které se pouziva pro diagnostiku poruchy
malabsorpce fruktdzy a malabsorpce laktdzy, coz se udajné tyka 20-30% populace lidi.
Fruktoza je ptitom bézn¢ pritomna v primyslové vyrabénych potravinach — v dzusech,
marmelddach — a miize vést k riiznym nespecifickym porucham, depresim nebo syndromu
unavy. Byl o tom presvédcen i mij kolega, dr.Ledochowski, ktery ma soukromou 1ékaiskou
praxi v Rakousku. Velké mnozstvi problém, které lidé maji, jsou podle né&j zptisobeny
Spatnym travenim fruktozy. To vede k pfemnozeni bakterii. Navzdory velkym problémiim
dokazal prosadit, Zze diagnostika malabsorpce laktozy a fruktozy pomoci analyzy dechu byla v
Némecku uznana zdravotni pojistovnou. Predtim diagnostiku nikdo nefinancoval, penize na
vyzkum si shanél ze soukromé praxe. Kdyz 1é¢il pacienty a byli ochotni platit v hotovosti, tak
penize vénoval na nakup technologie a pfistroji. V soucasné dobé se v Némecku tato metoda
pouziva a pomaha usetfit velké mnozstvi lidi od utrpeni nebo vétSich zdravotnich komplikaci.

Co mohou lidé v tomto sméru ocekavat dale?

Co zatim neexistuje a co by bylo potieba, je metoda pro screening cukrovky. Vysetieni
jednoduchym zplisobem v Siroké populaci, které by nevyZzadovalo dokonce ani rozbor moci.
Vize je takova, Ze by se vzal néjaky pfistroj, ktery by objektivné zméfil koncentraci acetonu v
dechu a na zékladé toho by se mohlo ¢loveéku doporucit, aby si nechal udélat specifické
detailni testy na cukrovku.

Kdy realné by mohli mit 1ékari takové pristroje k dispozici v ordinacich?

Uz nyni maji k dispozici piistroje pro méteni vodiku, nebo existuji laboratorni metody, kdy
1¢kat odebere vzorek, ten se posle do laboratofe a pak pfijde vysledek zpatky na stanoveni jiz
zminované bacterie Helicobacter pylori. Na cukrovku bych dostupnost takovych ptistroji
oc¢ekaval tak v horizontu dvou az tii let. Nejdiive ovSem musi vSe projit tim, co souvisi s
metodou védecké prace. Medicina je v souc¢asné dob¢ relativné konzervativni a ptistupy, které
jsou nové, mohou byt odsouzené jako Sarlatanstvi, pokud neprojdou spravnych klinickym
vyzkumem. Zacina to dobfe navrzenou klinickou studii, ktera je publikovéna v odborné
literatufe. Nez lze vysledky publikovat, musi studii piecist dva az tfi odbornici z oboru, ktefi s
nami nejsou v konfliktu zajmu. Teprve po této publikaci na oponentnim zéklad¢ 1ze
postupovat dale. Probéhnou pilotni testy, metoda se otestuje na dobrovolnicich nebo malé
skuping pacientii. Myslim, Ze by nebylo eticky spravné, pokud neni zndmo jak vSe statisticky
funguje, dat nevyzkousenou metodu analyzy dechu k dispozici béZznému uZzivani.

Existuji alternativni ¢i jiné organizace, které by chtély tuto metodu vyuzit bez ohledu na
to, zda proSla korektnim klinickym vyzkumem?

V mediciné ne, ale zdjem maji naptiklad pojistovny. Zajimaji se o objektivni test, zda je
nekdo kufak nebo ne. Je to pro n¢ dilezité z hlediska Zivotniho pojisténi.

Je moZné vyuzivat metodu hmotnostni spektrometrie i mimo medicinu?

Ano, existuje mnozstvi aplikaci. Tato metoda je schopna méfit neobycejné mala mnozstvi
latek ptitomnych ve vzduchu. Na jednu miliardu molekul vzduchu je pfitomna jedna molekula
stopové latky, kterou Ize méfit. Metodu lze pouzit v potravinarstvi, napiiklad ve vyzkumu
chuti a vini. Lid¢ z potravinafského primyslu se zajimaji o to, jakym zptisobem Ize zlepsit
nebo zkvalitnit chutové vlastnosti. Dalsi vyuziti je v oblasti bezpecnosti pii detekci vybuSnin
nebo toxickych latek, pfi predchéazeni teroristického utoku. Metoda, kterou jsme vyvinuli, se
pouziva také pii ochrané a bezpecnosti prace celnikii v Australii. Celni sprava se tam boji
toho, ze pracovnici provéiujici zasilky budou po otevieni beden otraveni. Hrozi jim naptiklad
otraveni jedovatymi plyny, které chrani zrni pied plisnémi. Celnici potiebovali metodu, kde
by osondovali obsah zésilky jesté pred tim, nez ji oteviou.



Jaké jsou nejvétsi bariéry prevodu vysledkii vyzkumu do béZné praxe a komeréniho
vyuziti?

Nejvétsi bariérou uplatnéni hmotnostni spektrometrie je cena. Podle souc¢asného navrhu stoji
pristroje kolem 4 miliont korun. Dal$im smérem vyzkumu je tedy miniaturizace. Ostatni
kroky jiz nejsou otdzkou védeckého vyzkumu. Musi byt vyuzit marketing, hledani aplikaci a
planovani sériové vyroby tak, aby se cena postupné zacala snizovat. Na ptikladu pouziti
hmotnostni spektrometrie pro analyzu dechu lze ukazat, Ze jde o uzite¢nou véc, pro kterou
vSak neni a priori n¢jaka poptavka. Navic urcitd skupina lidi musi mit také velky zajem o
mezioborovou spolupréci. Ti, co pracuji v oboru chemie se musi zajimat i o medicinu, aby
spolu mohli komunikovat, a naopak. Velice dulezité je, aby se lidé dokazali pfeorientovat ze
svoji specializace na jinou.

Rekl jste, Ze pohovoFite jesté vice o mezinarodni spolupraci...

Mezinarodni spoluprace byla pro mne v této praci zasadni. Behem postgraduélniho studia v
Innsbrucku jsem pracoval na vyzkumu reakci, co probihaji v mezihvézdnych oblacich. Tam
jsem se seznamil s profesorem Davidem Smithem, ktery mél zkusenosti v iontové chemii a
spole¢né jsme dospéli k zaveéru, Ze bychom chtéli délat néco uzitecného. Néco, co by nebyla
jen abstraktni véda, ale abychom mohli vidét, Ze vysledky nasi prace vedou k n¢jakému
skutecnému vysledku. Tam nés napadlo vyuzit metody, ve kterych jsme méli dostatek
technickych zkusenosti k tomu, abychom navrhli pfistroj, ktery bude méftit stopové
koncentrace latek. Pak jsme spolecné¢ zacali ptisobit v Anglii na univerzité v Keelu, kde se
nam podafilo najit 1¢kafskou Skolu, fakultu mediciny, ktera projevila zdjem o tento vyzkum.
Ja i profesor Smith jsme do toho §li s tim rizikem, ze se to nepovede. Méli jsme piedstavu, ze
stoji za to obétovat této praci Cas i kariéru. Zacali jsme s aplikacemi v oblasti bezpecnosti
prace. Britsky ufad bezpec¢nosti prace se o nas vyzkum zacal zajimat a ziskali jsme prvni
finan¢ni prostredky. Pak pfiSly objednavky na prvni piistroj o hmotnosti 200 kg a my stéli
pied technickym problémem, jak jesté vice zmenSit ptivodni ptistroj pro astrochemii s
hmotnosti 2000 kg. To bylo v roce 1996. Pfed dvéma lety jsme vyvinuli pfistroj, ktery vazi
120 kg.

Jakou roli ma podle Vis véda ve spolecnosti?

Zacal bych u role vzdélani. Nelibi se mi nazory, Ze vzdélani je poukazka na GspéSnou kariéru.
Vzdélani ma hodnotu samo o sob¢. Véda je néco, co souvisi se vzdélanim. Pro spole¢nost je
vzdélani velice dilezité, ale to vzdélani musi byt zaloZzeno na seridzni véde. Dalsi role védy je
ta, 7e se nalézaji nové metody a postupy. Zivot lidi je zajimavéjsi a pohodIngjsi. P¥inosna je
kombinace né€kolika tviir¢ich oborii: védy, inZenyrstvi a marketingu jako néceho, co dokaze
technologie prodavat.

Podili se podle Vs ¢eska véda na nejdilezitéjSich svétovych projektech?
Nemizeme mluvit o ¢eské véde, spiSe o Ceskych védcich, kteti jsou napojeni na mezinarodni
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Lze se také podivat na seznam Nobelovych cen, kde by mély byt zpétné ohodnoceny ty
nejlepsi projekty. Typicka prodleva mezi objevem a Nobelovou cenou je zhruba 20 let. Az
zpetné se ukdze, ze néco bylo dulezité. Sance, ze se Ceska véda v soucasnosti podili na
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RtzZena Kratka, 15.1.2007



Pracovisté mikroskopie rastrovaci sondou,

Oddéleni elektrochemickych materiala

Ing.Pavel Janda, CSc.T.:266053966, 266052012,
pavel.janda@jh-inst.cas.cz

Ptistrojové vybaveni:

1) Dva mikroskopy rastrovaci sondou (Topometrix
TMX 2010 a NanoScope I1la Multimode, Veeco)
umoznujici zobrazeni povrchli pevnych latek v
rozsahu zvétSeni 1000x az presahujici 60 000 000x
s rozliSenim dosahujicim molekularni resp. atomarni
urovné. Mikroskopy vyuzivaji zdkladnich technik -
tunelové mikroskopie (STM) v oblastech
pikoampérovych az nanoampérovych tunelovych
proudd, elektrochemické mikroskopie (SECM) a mikroskopie atomarnich sil (AFM) v

kontaktnim, semikontaktnim a v rezimu laterarnich sil. Tato kombinace dovoluje studium
latek riznych fyzikalné-chemickych vlastnosti: od izolantli po vodice; od gelovitych az po

tvrdé povrchy, na vzduchu i1 pod kapalinou. Vzhledem k propojeni mikroskopi s
ctytelektrodovym potenciostatem, je téz mozné sledovani (elektro)chemickych déjt in-
situ tj. v prostiedi (elektro)chemického experimentu. Uvedené pristrojové vybaveni a
vyhodnocovaci software umozniuje ziskat nejen topografické zobrazeni povrchu s
kotovanim ve vSech tfech osach (napft. drsnost, velikost a vySka zrn ), ale 1 fyzikalné-
chemické informace (lokalni elektrické vodivost, pfitomnost funkénich skupin apod.).

2) Trielektrodovy potenciostat/galvanostat (Wenking POS2, Bank Elektronik) pracujici v
oblasti potencialt -5-+5 V, s rychlosti vkladani potencialu 0,1 mV/s az 100 V/s je
pouzivan v elektrochemickych experimentech.

Kratky popis zaméfeni laboratofe:

Laboratofi se zabyva studiem :

topografie a stability kovovych nanocastic imobilizovanych na monokrystalickych
substratech a optimalizaci jejich vlastnosti pro pouziti v elektrokatalyze a sensorech.

reakeni kinetiky déj probihajicich na jednotlivych nanocasticich s vyuzitim metody
elektrochemické mikroskopie (SECM).

vlivu nanostruktury , dopovani a senzibilizace oxidickych polovodi¢li na konverzni
ucinnost fotoelektrochemického (Gritzelova) solarniho ¢lanku.
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Obr.1: Schéma principu metody rastrovaci tunelové mikroskopie (A), mikroskopie atomarnich sil (B)
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE J. HEYROVSKEHO AV CR, v.v.i. (UFCH JH)
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8, www.jh-inst.cas.cz, T.:266052011, director@jh-inst.cas.cz

Ustav rozviji badatelskou &innost ve fyzikalni chemii a chemické fyzice se zamé&fenim na
vztahy mezi strukturou a reaktivitou latek. Soustfed’uje se zejména na teoreticky a
experimentalni vyzkum chemickych a fyzikalné-chemickych déji na atomarni a molekularni
urovni (struktura a dynamika latek, mechanismus reakci) v plynné, kapalné a pevné fazi a na
jejich rozhranich, a to predevsim v systémech vyznamnych pro chemickou katalyzu a sorp¢ni,
elektrochemické a biologické procesy (vCetné ptipravy a charakterizace novych katalytickych,
sorpcnich, elektrodovych a jinych specidlnich materiali).

Vyzkumna ¢innost probiha v 8 oddélenich:
e (Oddéleni teoretické chemie
Odd¢leni fotochemie, spektroskopie a iontové chemie
Odd¢leni biofyzikalni chemie
Oddéleni syntézy a katalyzy
Oddéleni struktury a dynamiky v katalyze
Oddéleni elektrokatalyzy
Oddéleni elektrochemickych materialti
Oddé¢leni molekularni elektrochemie

Zaméfeni vyzkumu a vyvoje
V letech 2005 — 2011 bude vyzkum v UFCH JH AV CR, v.v.i. zaméfen piedev§im na
problematiku vyzkumného zdméru s ndzvem ,,Struktura, reaktivita a dynamika molekularnich
a biomolekuldrnich systému: teorie, experiment a aplikace®.
Cilem vyzkumu je identifikace a objasfiovani souvislosti mezi strukturou a interakcemi v
molekularnich a biomolekularnich systémech a jejich chemickou resp. elektrochemickou
reaktivitou a fyzikalni dynamikou. Novost zdméru spociva v experimentalnim pfistupu na
atomarni resp. molekularni arovni, ktery je umoznén rychlym rozvojem spektroskopickych a
mikroskopickych metod s vysokym rozliSenim a technik syntézy materialii v nanoméfitku.
Predmétem vyzkumné ¢innosti je:

e vyvoj a vyuziti metod kvantové chemie v chemické fyzice, katalyze a elektrochemii,
kinetika a dynamika chemickych procesti v plynné fazi a na povrsich,
struktura a vlastnosti molekul a jejich agregati,
struktura, funkénost a dynamika biomembran,
syntéza a strukturni chemie nanoskopickych materiald,
mechanismus katalytickych a elektrokatalytickych procestl,
sorpcni a transportni déje,
struktura a (foto)elektrochemicka reaktivita molekul a biomolekul v kapalnych fazich
a na mezifazich.
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