Vyroéni zprava Ustavu analytické chemie AV CR za rok 1998

1. Védecka ¢innost pracovisté a uplatnéni jejich vysledkt

a) Védecka &innost UIACH AV CR spadala do oblasti separaénich a spektralnich metod
analytické chemie.

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

Oblast separace, charakterizace a mikropreparace biopolymerii a ¢astic
Studium produktti reakce nizkomolekuldrnich nenasycenych aldehydt s modelovymi peptidy
pomoci hmotnostni spektrometrie MALDI (matrix-assisted laser desorption-ionization)
potvrdilo, Zze dochazi k tvorb¢é dvou druhti produkta (Schiffova baze a produkt Michaelovy
adice). Hmotnostni spektrometrie MALDI byla také pouzita k analyze produkti enzymatické
degradace skrobovych zrn jeCmene; zrna byla separovana frakcionaci tokem v gravitanim
poli (GFFF) (B). Vysledky separace fragmentii nukleovych kyselin ukazuji, ze v komer¢nich
zatizenich s kapilarami o délce nad 20 cm se dosud pln¢ nevyuziva potencialu kapilarni
elektroforézy (B).

Oblast teorie a metodologie elektromigra¢nich metod
Teoreticky model vlastnosti elektroforetickych zon v bindrnich elektrolytovych systémech byl
doplnén o moznost snadno a rychle predpovédét tvar piki 1 jejich mozné "schizofrenni"
elektromigracni disperze (B). Byl ovéfen navrh modelu izotachoforetické fokuzace (ITF ) v
kombinovaném gradientu pH a vodivosti a navrh vyuzit k regulaci selektivity v ITF micelarni
pseudofazi (B). Byla studovana ¢asova stabilita zon v kontinualni preparativni elektroforéze a
jejich elektrodynamické zaktiveni (B). Byla potvrzena spravnost vysledkl analyz
biologickych vzorka s proménlivou matrici pfi vyuziti izotachoforézy (ITP) jako on-line
piedseparacniho kroku pred kapilarni zonovou elektroforézou (CZE) (B). Byly zahajeny
prace na vyvoji makroporéznich geli pro kapilarni elektrochromatografii (C).

Oblast stopové prvkové analyzy
Studium operacnich charakteristik atomizatorti pro atomovou absorpcni spektrometrii (AAS)
se soustfedilo na podéIn¢ vyhtivany grafitovy atomizator s naparenym iridiem a s
permanentnim modifikatorem Pd/Ir, a na charakter proudéni a zptisob odumirani volnych
atomu v kfemenovych atomizatorech. Vysledky jsou kompatibilni s radikalovou teorii
atomizace hydrida (B). PokraCovaly prace v oblasti charakterizace specialnich materiali pro
moderni technologie (C). Vyuziti radioaktivni indikace ke stanoveni biologického polo¢asu
halogenti v organech a tkanich laboratorniho potkana ukazalo, ze brom se ve §titné zlaze
chova podobn¢ jako jod, zatimco v ostatnich organech spise jako chlor (B). Byla ovéfena
metoda stanoveni ultrastopovych koncentraci Cd, Cr, Ni a Pb v prasnych aerosolech
komunalniho prosttedi pomoci AAS po mineralizaci vzorki smési kyselin (C).

Oblast superkritické fluidni extrakce a chromatografie
Byl nalezen novy zptisob kvantitativniho zachytu analyt po superkritické fluidni extrakei,
ktery vyuziva vlastnosti expandujici superkritické smési (B). Byl dokon¢en vyvoj prototypu
piistroje pro analytickou kapalinovou extrakci za vysokych teplot a tlakti (C). Byla
vypracovana termodynamické analyza vlivu teploty, tlaku a sloZeni mobilni faze na
selektivitu v superkritické fluidni chromatografii (B).



Oblast analytické chemie Zivotniho prostiedi
Pokracoval vyvoj a testovani metod pritokové analyzy ve spojeni s chemiluminiscenéni
detekcei pro stanoveni malych molekul a iontt v plynnych a kapalnych médiich (C).

c¢) Ustav zatim nepocituje nutnost ménit "svou" ¢ast vécné naplné Védni koncepce AV CR.

d) V ustavu byly uspotadany dvé instruktazni pfednasky na téma "Zivotni prostiedi" pro
ucitele chemie na zékladnich Skolach okresu Brno-venkov. Ve spolupraci s firmou BioTech
a.s. prob¢hla na tstavu kapilarné elektroforetickd ¢ast dnti BioTechnika 98 (27.5.1998), na
které pracovnici ustavu také prednaseli. Pracovnici ustavu se také prednaskami podileli na
"Letni Skole hmotnostni spektrometrie", pofadané Katedrou teoretické a fyzikalni chemie PiF
MU v Brné ve dnech 22.-24.6.1998.

e) V disledku uspéchu tstavu v soutézi o konkursni investi¢ni prostiedky v minulych letech a
v disledku ziskani zahranicnich grantti se postupné dafi zavadét pokrocilé techniky
hmotnostni spektrometrie (zatim MALDI-TOF). Do budoucna je tfeba rozsitit instrumentalni
vybaveni ustavu o tandem LC-MS. Hromadné¢ atestace védeckych pracovnikii nebyly v ustavu
v roce 1998 planovany a neprobéhly.

2. Spoluprace pracovisté s vysokymi Skolami

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

a) V roce 1998 probihala védecka spoluprace ustavu s Ceskymi vysokymi Skolami, totiz s
Masarykovou universitou v Brn¢, Mendelovou zemédélskou a lesnickou universitou v Brné¢,
Universitou Palackého v Olomouci, Universitou Pardubice, VUT v Brn¢€, Vysokou Skolou
chemicko-technologickou v Praze, Karlovou universitou a s Vysokou skolou pozemniho
vojska ve Vyskové v ramci 11 spoleénych grantovych projekti (GA CR, GA AV, MSMT CR,
MO CR), které podstatné piispély k vysledkiim shrnutym v &asti 1.b) této zpravy. Dalsi
vyznamné vysledky se tykaji elektroforetické separace fragmentii DNA: Studium migrace
fragmenti o délce n€kolika set tisic parii bazi (spoluprace s Katedrou fyzikalni chemie PfF
UK v Praze) poskytlo vysledky slouzici k vypracovani univerzalni teorie migrace fragmentti
DNA v pulznim elektrickém poli. Nalezeni optimalnich podminek pro rychlé separace
fragment amplifikovanych z genu Endothelinu 1 (spoluprace s Ustavem patologické
fyziologie LF MU v Brn¢) ma vyznam pro poznavani vasokonstrik¢nich vlastnosti genu.

b) Ustav provozuje spoleéné s Ceskou zemédélskou universitou a Ceskym geologickym
ustavem Sdruzenou ultrastopovou laboratot (Praha 5 - Barrandov); pfislusnd smlouva o
sdruzeni byla uzaviena podle §829 ad. Obcanského zdkoniku na dobu neurcitou. V roce 1998
se laboratof zabyvala stanovenim velmi nizkych koncentraci arzenu v télnich tekutinach a
podminkami spravnosti stanoveni stopovych prvka v prasnych aerosolech. Centrum
analytické chemie molekularnich struktur, které piisobi v ramci spoluprace s Universitou
Palackého v Olomouci na projektu MSMT VS 96021, se zabyvalo elektroforetickym studiem
asociace v roztocich, zvlasté interakcemi biologicky aktivnich a farmakologicky vyznamnych
alkaloidil s cysteinem a s lidskym a hovézim albuminem.



¢) Piiprava novych védeckych pracovniki tstavu probiha v ustavu, je fizena pracovniky
ustavu a jeji vécnd napli je soucasti programu piislusné skupiny; organizacné je zajiSténa
formou postgradualniho studia na Ptirodovédecké fakulté MU v Brné, na Université
Pardubice a na Pfirodovédecké fakulté¢ UK v Praze. V souvislosti s piijetim vysokoskolského
zékona se ustav snazi o zaclenéni svych pracovniki jako Skoliteltt do obnovovanych
oborovych rad doktorskych studijnich programti, coz se zatim podaftilo s PtF MU v Brn¢ v
programech "Analyticka chemie" (6 pracovnikll) a "Fyzikalni chemie" (1 pracovnik). Kromé
toho se v laboratofich ustavu a pod odbornym vedenim pracovnikt tstavu skolilo 7
diplomantt, 2 studenti v tistavu ptsobili jako pomocné védecké sily a 2 v istavu absolvovali
ttitydenni odbornou praxi. K ptipravé novych védeckych pracovnikli v $ir§Sim smyslu
prispivaji 1 pfednasky pracovnikl ustavu na vysokych Skolach a laboratorni cviceni pro
studenty v laboratofich tstavu a pod vedenim pracovnik ustavu.

3. Spoluprace pracovisté s dalSimi institucemi a s podnikatelskou sférou

Zhodnoceni spoluprace s dalsimi mimovysokoskolskymi vyzkumnymi a mimoakademickymi
pracovisti:

a) Spoluprace se Statnim zdravotnim Gstavem Praha je kryta granty IGA MZ CR NJ/4513-3
Zabezpeceni jakosti stanoveni stopovych prvkii ve vzorcich prasného aerosolu, IGA MZ CR
3980-3 Metodicka studie stanoveni arzenu v télnich tekutindch a grantem GA AV CR IAA
7011813 Vliv nadbytku bromu, jodového deficitu nebo jejich kombinace na metabolismus
thyroidnich hormonii ve tkanich (nositelem je FGU AV CR). Vysledky jsou zahrnuty v ¢asti
1.b) této zpravy. Spoluprace s firmou IMOS Brno, a.s. pti vyzkumu kontaminace okoli silnic
a dalnic organickymi polutanty (polycyklické aromatické uhlovodiky, PCB) je kryta grantem
MDS CR PD401120603 Vyzkum viivu provozu na pozemky dalnic a silnic z hlediska
Zivotniho prostredi.

b) V roce 1998 neformalné pokracovala spoluprace s Oddélenim humanni genetiky Détské
nemocnice v Brné na vyzkumu diagnostiky dédi¢nych chorob, ktera byla do r. 1997 kryta
grantem GA CR 203/95/0497. V jejim ramci byl zahajen vyzkum metodiky detekce
polymorfismu dinukleotidovych repetici souvisejicich s détskou hemofilii. Neformalni
pokracovani méla i spoluprace s Vyzkumnym tstavem veterinarniho 1€katstvi v Brn€ v
oblasti detekce biomarkert hmotnostni spektrometrii MALDI-TOF, zahajena v roce 1997.

¢) Ve spolupraci s firmami SEKO-K s.r.0., Brno a Applied Separations, Inc., Allentown,
Pennsylvania, USA byl dokoncen prototyp zafizeni pro kapalinovou extrakci za vysokych
teplot a tlaka (ASE). Toto zafizeni bylo vystaveno na prestiznim svétovém veletrhu
analytické instrumentace PITTCON '98 (1.-6. 3. 1998, New Orleans, USA). Ve spolupraci s
Barnettovym ustavem Northeastern University v Bostonu byla podana ptihlaska patentu na
multikapilarovy systém pro mikropreparativni elektroforézu DNA (U.S. Provisional Patent
Application No. 60/062787) pro diferencialni displej genomové DNA rozsahlych souborti
vzorkd.

d) V roce 1998 tstav neposkytl statnim organtim zadna pisemné zpracovana odborna
stanoviska nebo posudky.



4. Mezinarodni védecka spoluprace pracoviste

a) Ustav se v roce 1998 podilel na feSeni nasledujicich grantti se zahrani¢ni Gicasti:

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.

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

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.

Kontinudlni preparativni elektroforéza pro biotechnologie, MSMT CR (program
KONTAKT), ¢. ME065.

Studium posttranslacnich modifikaci bilkovin karbonylovymi slouceninami pomoci
hmotnostni spektrometrie MALDI-TOF a kapildarni elektroforézy, MSMT CR (program
KONTAKT), ¢. ME230.

b) K nejvyznamnéjsim védeckym vysledkiim, dosazenym v ramci mezinarodni spoluprace,
patii cast vysledktli v oblasti mechanismu funkce atomizatorti v AAS (spol. s Istituto di
Chimica Analitica Strumentale del C. N. R., Pisa, Italie), v oblasti studia reakce
nizkomolekularnich nenasycenych aldehyda s modelovymi peptidy (spol. s Department of
Chemistry, Indiana University, Bloomington, Indiana, USA) a v oblasti kontinualni
preparativni elektroforézy (Dr. Weber GmbH, Kirchheim, Némecko). Tyto vysledky jsou
zahrnuty v Casti 1.b) této zpravy.

¢) Ustav se podilel na uspoiadani akce 3 European Furnace Symposium (Praha, 14.-18. 6.
1998), vénované elektrotermické atomizaci v atomové spektroskopii.

5. Pfedpokladané hlavni okruhy védecké ¢innosti pracovisté v roce 1999

Oblast separace, charakterizace a mikropreparace biopolymerii a ¢astic
Vyvoj metod rychlé diagnostiky DNA pomoci CZE bude zaméten na detekci polymorfismu
fyziologicky vyznamnych repetici ve vybranych genech. Budou analyzovény interakce
nekterych cytostatik s oligonukleotidy. Kapilarni pulzni elektroforéza bude vyuzita k separaci
fragmenti DNA o délkéach do 1 miliénu part bazi pro restrikéni analyzu genomu vyznamnych
bakteriofagt rodu Staphylococcus aureus. Produkty Michaelovy adice nenasycenych
aldehydii na peptidy a bilkoviny budou studovany analyzou produktti hmotnostni
spektrometrii MALDI po chemické derivatizaci volnych aldehydickych skupin. Budou
pokracovat separace Skrobovych zrn je¢cmene pomoci GFFF, a vyuziti MALDI k
charakterizaci oligosacharidl vzniklych degradaci Skrobovych zrn. Bude studovan vliv
gradientli prutoku a hustoty mobilni faze na vysledné silové pole v GFFF.

Oblast teorie a metodologie elektromigra¢nich metod
Bude dokoncena nékolikaleta teoretickd studie vlastnosti zonove elektroforetickych systémi;
v roce 1999 bude soustfedéna na studium kyselych a bazickych systémut. Bude pokracovat
vyvoj metodiky analyz stopovych komponent ve slozitych matricich vzorkt biologického
puvodu a prace na vyvoji metod stanoveni rovnovaznych konstant v roztocich z
elektroforetickych migracnich dat. Budou dale vyvijeny barevné tenzidy pro detekci proteinti



v CZE, markery izoelektrického bodu pro ITF a bude rozvijena teorie fokuzacnich variant
elektroforézy.

Oblast stopové prvkové analyzy
Uginnost kolekce analytt v AAS bude u vybranych materialti hodnocena pomoci
radioizotopli. Bude zkonstruovan kiemenovy hydridovy atomizator s vicenasobnym piivodem
kysliku nebo s mikroplaminky. Bude pokracovat studium interakci jodu a bromu v orgénech
laboratorniho potkana metodou radioaktivni indikace. Problematika ultrastopovych
koncentraci analytl se soustiedi na stanoveni jednotlivych forem arzenu v krvi, vybranych
stopovych prvki v prasnych aerosolech a na charakterizaci specialnich materialti pro moderni
technologie.

Oblast superkritické fluidni extrakce a chromatografie
Superkriticka fluidni extrakce a kapalinova extrakce za vysokych tlaki a teplot budou dale
rozvijeny v oblasti instrumentace, metodologie 1 aplikaci na realné vzorky. Bude pokraovat
vyvoj instrumentace pro mikronapliiovou superkritickou fluidni chromatografii.
Termodynamické analyza vlivu pracovnich podminek na chromatografickou retenci bude
vyuzita k uréeni parcialnich molarnich veli¢in vybranych aromatickych uhlovodikt v
superkritickém oxidu uhli¢itém.

Oblast analytické chemie Zivotniho prostiedi

Budou dale vyvijeny nekonven¢ni obohacovaci techniky pro stanoveni polutantii ovzdusi a
bude studovan mechanismus mikrobialni biotransformace nitrofenold.

V Brné dne 21. ledna 1999

Prof. RNDr. Petr Bocek, DrSc.
feditel UIACH AV CR



