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Uvod

Speciacni analyza je analyticka ¢innost identifikace/
meéfeni mnozstvi jedné nebo vice chemickych species ve
vzorku'™, kdezto speciace (prvki) je stanoveni distribuce
prvku ve formé chemické species v daném systému' ™.
Chemickd species je specifickd forma prvku definovana
svym izotopovym slozenim, elektronovym nebo oxidac-
nim stavem, resp. molekuldrni strukturou ¢i strukturou
komplexu' . V souasnosti je znalost koncentraci jednotli-
vych forem chemickych prvkd a latek pfitomnych
v chemickém systému za danych experimentalnich podmi-
nek vyzadovéna praxi, napf. pro studie biogeochemickych
cyklt chemickych sloucenin ¢i stanoveni toxicity a ekoto-
xicity vybranych prvkl v zivotnim prostiedi (t¢zké kovy,
aktinidy, aj.).

Specia¢ni analyza mize byt realizovana dvéma pfi-
stupyH:

Aplikace  pokrocilych  separacnich technik
s naslednym vyuzitim nékteré ze spektralnich metod
umoziyjicich jednoznacnou identifikaci chemické
species — tzv. ,,hyphenated” (kombinované) techniky,
které maji uplatnéni vétSinou v analyze inertnich
komplexti napt. (bio)makromolekularnich sloucenin a
jejich komplexti nebo toxickych organokovovych
slouenin'~. Tento piistup vyZaduje finanénd naroéné
pfistroje.

Analyza systému analytickymi technikami (napf.
spektrofotometrie nebo elektroanalytické techniky)
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umoziujicimi stanoveni celkové koncentrace analytu,
resp. celkové koncentrace inertnich a labilnich kom-
plexi*. Stanovené analytické koncentrace viech latek
pfitomnych v chemickém systému slouZi jako vstupni
data pro vypocet koncentraci jednotlivych forem ana-
lytu (chemickych species) pfisluSnym programem pfi
znalosti jejich stechiometrie a rovnovaznych konstant
korigovanych na experimentdlni podminky (teplota,
iontova sila, aj.)%. Tento piistup se hlavng pouziva pro
speciacni analyzu ve vzorcich zivotniho prostfedi
napf. vod*”.

Zelezo se ve vodach vyskytuje v oxidanim stupni II
nebo III. V bezkyslikatém (anoxickém) prostiedi podzem-
nich vod a v povrchovych vodach u dna se vyskytuje ze-
lezo v oxida¢nim stupni II, kdeZto zelezo v oxida¢nim
stupni III je nejstabilng€jsi formou vyskytu ve vodach obsa-
hujicich rozpustény kyslik’. Rychlost oxidace a podil oxi-
dované formy Zeleza zavisi na chemickém slozeni vod’
(zejména na obsahu kationtti — Cu*", Co*", Mn**, aniontd
— siranti, chloridii, hydrogenuhlic¢itant, organickych slou-
¢enin — huminovych latek a tféislovin). V mineralnich vo-
dach® se celkovy obsah Zeleza pohybuje v koncentracich
desitek mg.I"!, proto jsou pred sta¢enim zbavovany Zeleza.
Ve vodarenskych tocich nesmi obsah Zeleza prekrocit hod-
notu 0,5 mg.l", v ostatnich tocich 2,0 mg.l’1 a v zavlaho-
vych vodach 10,0 mg.I"', agkoliv v nékterych primyslo-
vych vodach® byva zjisténa i koncentrace fadové v g™,
proto je nutné mit jednoduchou metodu pro terénni stano-
veni chemickych species Zeleza.

Umélé neuronové sit€ (Artificial Neural Network,
ANN) se objevily pied vice nez padesati lety®, aviak za-
jem o jejich aplikaci rychle poklesl, jelikoz tehdejsi neuro-
nové sité a zpuisob jejich pouziti nevykazovaly uspokojivé
vysledky pii feSeni redlnych problémd®. Zajem véded
o tuto oblast vzrostl az po n¢kolika desetiletich po publiko-
vani Hopfieldovych praci®, ktery zavedl novy model neu-
ronové sité s pouzitim tzv. logistické funkce jako aktivacni
funkce pro popis nelinearity mezi souctem vstupt piija-
tych neuronem a vystupem prevadénym do dalSich vrstev.
Hopfield také zavedl vykonny algoritmus zpétného Sifeni
chyb®, coz vedlo spolu srozvojem vypodetni techniky
k obrovskému nardstu zajmu o ANN v riznych védnich
oborech (chemie, biologie, farmacie), kde aplikace ANN
umoziuje piedpovidat vlastnosti bez znalosti funkénich
vztahl (modelil) zalozenych na chemické, termodynamic-
ké nebo matematické podstaté vyhodnocovanych dat nebo
probihajicich d&ja’ ' (tzv. soft modelovani). ANN spolu
s ostatnimi matematickymi a chemometrickymi metodami
pfedstavuji jednu z variant vyhodnoceni vysledki analytic-
kych méfeni. V souCasné dobé se ANN pouzivaji
v nékterych oblastech analytické chemie, napf. pro kalibra-
ce iontové selektivnich elektrod'"'>, vyhodnocovani rov-
novaznych'? nebo rychlostnich'>'*  konstant z experi-

" Tato prace byla prednesena v soutézi o cenu firmy Merck 2004 o nejlepsi studentskou védeckou praci v oboru

analytické chemie.
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mentalnich dat'? a pro optimalizace analytickych me-
tod'>'. Ukolem piedkladané prace bylo ovéfit praktickou
pouzitelnost ANN spolu s metodou planovani pokust'’ pro
simultdnni spektrofotometrické stanoveni dvojmocného
a trojmocného Zeleza v realnych vzorcich vod.

Experimentalni ¢ast

Chemikalie a pfistroje

Pro pfipravu vSech roztokti byla pouzita voda re-
destilovana v kiemenné aparatuie (Heraeus, Némecko),
chemikalie (siran amonno-Zeleznaty, dusi¢nan Zelezity,
dusi¢nan médnaty, dusi¢nan kobaltnaty, dusi¢nan nikel-
naty, dusi¢nan zinecnaty, dusi¢nan manganaty, kyselina
S-sulfosalicylova, 1,10-fenanthrolin, kyselina gallova,
vSechny Cistoty p.a.) byly dodany firmou Lachema (Brno,
Ceska republika). Hydrogenftalat draselny (p.a., Merk,
Némecko) byl pouZit pro ptipravu roztoku pufru (pH
4,00), kdezto kyselina octova a octan sodny (p.a., Lache-
ma, Brno, Ceskéa republika) pro roztok pufru (pH 5,00).
Meéfeni byla provedena pri laboratorni teploté na dvoupa-
prskovém spektrofotometru UV2 (Pye Unicam, Velka
Britanie) s rozsahem vlnovych délek 190-900 nm. pH
roztoki bylo kontrolovano kombinovanou sklenénou elek-

Tabulka I

3% experimentalni plan koncentraci iontti Fe*" a Fe*" pou-
zity pro spektrofotometrické stanoveni s pouzitim kyseliny
gallové nebo smésného ¢inidla (1,10-fenathrolin a kyselina
5-sulfosalicylova)

Mnozina dat Kyselina gallova Smésné ¢inidlo

c(Fe’) c(Fe™)  c(Fe*) ¢ (Fe')

[mg.I'] [mgl'] [mgl'] [mgl']
Trénovaci 1 0,5 1,0 5,0 5,0
Trénovaci 2 0,5 2.5 5,0 16,5
Trénovaci 3 0,5 4.0 30,0 5,0
Trénovaci 4 2,0 4,0 30,0 30,0
Trénovaci 5 4,0 4,0 5,0 30,0
Trénovaci 6 4.0 2,5 16,5 16,5
Trénovaci 7 4,0 1,0 16,5 30,0
Trénovaci 8 2,0 1,0 16,5 5,0
Trénovaci 9 2,0 2,5 30,0 16,5
Verifikacni 1 1,0 3,0 6,0 6,0
Verifikac¢ni 2 3,0 1,5 28,5 28,5
Verifika¢ni 3 1,5 1,0 14,5 21,5
Verifikacni 4 1,5 1,5 10,0 10,0
Testovaci 1 3,5 3,5 10,0 23,5
Testovaci 2 2,5 2,0 27,5 15,0
Testovaci 3 2,5 1,0 16,5 10,0
Testovaci 4 1,0 1,0 6,0 28,5
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trodou (Monokrystaly, Turnov, Ceska republika) na pH
metru OP-208 (Radelkis, Mad’arsko) s pfesnosti 0,01 pH.

Piiprava vzorkd

Pro pfipravu vSech vzorkl o riznych koncentracich
byly pouzity zasobni roztoky siranu amonno-zeleznatého
(¢ = 500 mg.1I"") a dusi¢nanu Zelezitého (¢ = 500 mg.I™").
Simultanni stanoveni ionti Fe’" a Fe*' reakci s kyselinou
gallovou bylo provadéno podle postupu popsaného
v literatuie'®, kdezto pro stanoveni se sm&snym ¢inidlem
(1,10-fenanthrolin a kyselina 5-sulfosalicylova)'? byl po-
psany postup'’ modifikovan. Kyselina salicylova byla kvi-
li moznym problémuim s jeji rozpustnosti v realnych vzor-
cich pfirodnich vod nahrazena kyselinou 5-sulfo-
salicylovou.

Pro stanoveni pomoci kyseliny gallové byl pouzit
zasobni roztok o koncentraci ¢ = 0,01 mol.I"". Vzorky byly
pfipraveny pipetovanim 5,00 ml roztoku octanového pufru
(pH 5,00), 2,00 ml zasobniho roztoku kyseliny gallové a
piislusnych mnozstvi roztoki ionti Fe’ a Fe'* tak, aby se
koncentrace obou iontli pohybovaly vrozmezi 0,5-4,0
mg.I"" (koncentrace byly ménény podle experimentalniho
planu 3* (viz tabulka I, cit.')), a poté doplnény redestilo-
vanou vodou na celkovy objem 10,00 ml. Spektrum rozto-
ki bylo méfeno 15 min po smichani vzorkii, aby reakce
probéhla kvantitativné. Zasobni roztok smésného cCinidla
byl pfipraven znavazky 0,998 g 1,10-fenanthrolinu
a0,575 g kyseliny 5-sulfosalicylové rozpusténim
ve 100,00 ml redestilované vody; koncentrace 1,10-fenan-
throlinu byla 0,0554 mol.I"" a koncentrace kyseliny 5-sulfo-
salicylové 0,0264 mol.1"". Vzorky byly piipraveny pipeto-
vanim 3,00 ml roztoku smésného ¢inidla, 0,50 ml roztoku
hydrogenftalatového pufru (pH 4,00) a ptisluSnych mnoz-
stvi roztokd ionti Fe*" a Fe** tak, aby se koncentrace obou
ionti pohybovaly v rozmezi 5,0-30,0 mg.I"" (koncentrace
byly mén&ny podle planu pokusi 3° (viz tabulka I, cit.')),
a poté doplnény redestilovanou vodou na celkovy objem
5,00 ml. Spektrum roztokd bylo méfeno 5 min po smichani
vzorkll. Kromé tohoto zakladniho méteni byla také zkou-
mana moznost speciatni analyzy iontd Fe®" a Fe'
v mineralnich vodach a vliv nadbytku Co®*, Ni*', Mn?*",
Zn*" a Cu®" na vysledky jejich stanoveni pro mozné stano-
veni v metalurgickych vzorcich, kdy po jejich Gpravé na
mokré cesté nemusi byt oxidace Zeleza dokonala.

Vyhodnoceni vysledku

Nameétend spektralni data byla exportovana do pro-
gramu Excel™, po jejich nasledném zpracovani byla vy-
hodnocena programy AnnWizzard'® a Trajan™ (StatSoft,
Velka Britanie) s pouzitim ANN. Jako vstupni hodnoty
sité byly pouzity hodnoty absorbanci v rozsahu vinovych
délek 420-626 nm po 2 nm (celkem 114 vstupnich neuro-
nt) pro smésné ¢inidlo nebo 420—890 nm po 5 nm (celkem
95 vstupnich neuronil) pro kyselinu gallovou. Vystupni
hodnoty (2 neurony) byly v obou piipadech koncentrace
jednotlivych forem zeleza (crery @ crequry). Optimalni archi-
tektura ANN (pocet skrytych neuronil) byla hledana pro-
gramem Trajan™ pfi pouziti 9 roztoki (trénovaci soubor)
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Tabulka II

Cena Merck

Vysledky simultanni analyzy iontii Fe** a Fe’" v nezndmém vzorku reakci s kyselinou gallovou. Vysledky byly vypoéteny
s pouzitim ANN (95:5:2, program AnnWizzard, ANNW — logisticka funkce a Trajan™ — linearni funkce)

c(Fe’) [mg.1"] Rel. chyba [%]

c(Fe’) [mg.1"] Rel. chyba [%]

hodnoty hodnoty vypoctené Trajan AnnW hodnoty hodnoty vypoctené Trajan AnnW
dané Trajan AnnW dané Trajan AnnW
1,0 1,0 1,0 0,12 0,01 3,0 3,0 3,0 0,07 0,07
3,0 3,0 3,0 0,66 0,03 1,5 L5 1,5 0,20 0,01
1,5 1,5 1,5 0,63 0,03 1,0 1,0 1,0 0,84 0,01
1,5 1,5 1,5 0,06 0,06 1,5 L5 1,5 0,46 0,40
3,5 3,5 3,5 0,67 0,11 0,5 0,5 0,5 0,20 0,20
3,0 3,0 3,0 0,66 0,70 3,0 3,0 3,0 0,66 0,40
a 4 roztokl (ovéfovaci-verifikacni soubor) (viz tabulka I) Vysledky a diskuse

a nasledujicich parametrii: aktivacni funkce linearni, pocet
ucicich epoch 50 000 (stejné pro obé stanoveni), rychlost
uceni 0,8; ,,momentum® 0,5 (stanoveni smésnym Cini-
dlem); rychlost uceni 0,6; ,,momentum* 0,3 (stanoveni
kyselinou gallovou). Optimalni architektura ANN byla
nalezena pro 6 skrytych neuront (viz obr. 1) pro smésné
¢inidlo nebo 5 skrytych neurond pro kyselinu gallovou
a byla pak pouzita pro predpovéd’ koncentraci ionti Fe"
a Fe'" v neznamém vzorku z naméfenych hodnot absor-
banci. Pro ovéfeni vypocti byl pouzit také software
AnnWizzard'® se stejnymi parametry pro optimalizaci
ANN, kdy misto aktivacni linearni funkce byla pouzita
funkce logisticka.

A402 nm \
Aot om ‘§¥\\\r«¢'
AN
%\\\;‘3";5.*‘\' o c(Fe’)
N, =X o(Fe™)

Obr.1. Piiklad optimalni architektury (114:6:2) umélé neuro-
nové sité (ANN) pouZité v praci

Kyselina gallova je citlivé organické ¢inidlo pro sta-
noveni iontd Fe**, které je ruseno piitomnosti iontd Fe*'.
Tuto interferenci je mozné zahrnout do procesu kalibrace
a stanovit ionty Fe*" a Fe** vedle sebe. Jak bylo ukazano
v literatufe, reakce ma kineticky charakter'® a produkt
reakce Fe?' s kyselinou gallovou vznikne az po 15 min. Je
nutné proto dodrzet tento Casovy interval a také jiné expe-
rimentalni podminky (pH, nadbytek kyseliny gallové),
abychom eliminovali vedlejsi chemické reakce, které mo-
hou rusit vlastni stanoveni. Naméfena absorban¢ni data
byla pouzita pro hledani optimalni architektury ANN, kte-
ra pak byla pouzita pro pfedpovéd’ koncentrace iontll ze-
leznatych a zelezitych ve vzorku (viz tabulka II). Jak je
patrné z vysledkl, pouziti obou druhl software s obéma
aktivaénimi funkcemi pfineslo takika shodné vysledky
nezavislé na metod¢ vypoctu. Jelikoz program TrajanTM je
pro potencialni uzivatele komercné dostupny, pouzivali
jsme ho pro dalsi vypocty. Navic aplikace linedrni aktivac-
ni funkce odpovida vice fyzikalnimu vyznamu Bougerova-

Tabulka IIT

Vysledky simultanni analyzy iontd Fe** a Fe' v nezna-
mém vzorku reakci se smésnym ¢inidlem. Vysledky byly
vypocteny s pouzitim ANN (114:6:2, program Trajan™ —
linearni funkce)

c(Fe*") [mg.1™] Rel. c¢(Fe’") [mgl™] Rel.

dano  vypoc- C}[l(,}g])a dano  vypoc- Cl[l(%}])a
teno teno

28,5 28,5 0,07 29,0 29,1 0,37
10,0 10,0 0,00 6,0 6,0 0,17
23,5 23,5 0,03 23,5 23,5 0,04
28,5 28,5 0,04 6,0 6,0 0,13
5,5 5,5 0,18 29,0 29,2 0,69

202



Chem. Listy 99, 200 — 205 (2005)

Tabulka IV

Cena Merck

Vysledky spektrofotometrického stanoveni obsahu iontil Fe’" a Fe'" v mineralnich vodach reakci se smésnym Cinidlem.
Vysledky byly vypocteny s pouzitim ANN (101:5:2, 380-580 nm, program Trajan™ — linearni funkce)

c(Fe’") [mg.1 ] Rel. chyba [%] c(Fe’) [mg.1 ] Rel. chyba [%]
hodnoty teoretické hodnoty vypoctené hodnoty teoretické hodnoty vypoctené
Korunni®
23,5 23,6 0,28 10,0 10,2 1,54
28,5 28,6 0,21 6,0 6,1 1,64
6,0 6,0 0,61 29,0 29,3 1,04
6,0 5,9 -1,43 6,0 6,0 0,42
Rudolfirv pramen®
23,5 23,4 -0,55 10,0 9,9 -1,33
28,5 28,6 0,23 6,0 6,0 0,22
6,0 6,0 0,70 29,0 29,3 0,89
6,0 6,1 1,48 6,0 6,1 1,48
Vincentka®
23,5 23,6 0,42 10,0 10,2 1,53
28,5 28,2 -1,06 6,0 6,1 1,15
6,0 5,9 1,15 29,0 29,1 0,32
6,0 6,1 1,32 6,0 6,0 0,45
Podébradka®
23,5 23,6 0,38 10,0 10,1 0,51
28,5 28,6 0,19 6,0 6,0 0,06
6,0 5,9 -1,69 29,0 28,7 -1,05
6,0 6,0 0,50 6,0 6,0 0,20
Ondrdsovka®
23,5 23,2 -1,29 10,0 9,9 -1,46
28,5 28,8 1,04 6,0 6,0 0,58
6,0 6,0 0,17 29,0 29,1 0,32
6,0 6,0 0,66 6,0 6,0 0,10

SloZeni mineralnich vod (v mg.I™"):
* Na' 97,56; K* 24,30; Mg™* 29,72; Ca*" 78,55; Mn*" 0,61;
H,Si0; 55,60

Fe?* 0,02; F~ 0,87; CI” 14,05; SO,> 66,54; HCO;™ 583,4;

> Na'84,17; K' 11,13; Mg*" 136,2; Ca** 276,7; Sr** 0,497; Fe’* 12,32; Mn?* 0,548; F~ 0,103; CI" 45,32;I" 0,006; SO4*
122,7; HCO; 1581; H,Si0; 117,8 (celkova mineralizace 2392)

¢ Li" 9,81; Na* 2440,00; K™ 133,50; Mg®" 15,28; Ca®" 239,20; Sr*" 4,23; Ba®* 8,68; Rb" 0,59; Cs" 0,16;Fe** 3,81; Mn*"
0,55; NH," 10,57; F~ 2,54; CI" 1617,00; Br 7,03; I 6,77; SO,> 8,43; HCO;™ 4825,00; HBO, 318,50; H,SiO5 15,56;

volny CO, 3030,00 (celkova mineralizace 963,4)

4 Na' 483.9; K' 61,6; Mg2+ 69,6; Ca’" 167,9; F 1,5; CI” 439,6; I 0,08; SO,* 82,4; HCO;™ 1431,0 (celkova mineralizace

2741)

¢ Na' 29,60; K" 1,582; Mg®* 19,56; Ca’* 184,0; F 1,17; Cl°

3973 (celkova mineralizace 963,4)

Lambertova-Beerova zékona.

Pouziti smésného ¢inidla (1,10-fenanthrolin + 5-sulfo-
salicylova kyselina) pro analyzu je vyhodné®, jelikoz vyu-
7iva selektivity obou ¢inidel pro stanoveni iontti Fe’"
a Fe** (cit."”). Experimentalni podminky (nadbytek chela-
tacnich cinidel, pH 4,00) jsou nastaveny tak, abychom

203

546; SO, 15,38; HCO; 706,2; NO; 0,41; volny CO,

vyuzili co nejvyssi citlivosti stanoveni a eliminovali moz-
nost vedlejSich chemickych reakei (napf. hydrolyzy iontl
Fe*"). Stanoveni viak mie byt rufeno ostatnimi ionty
a nemusi tak byt zajiSténa linearita méfeného analytického
signalu jako funkce koncentrace v ramci Bougerova-
Lambertova-Beerova zékona. Tento problém lze odstranit
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pouzitim metody ANN.

Spektrofotometrickd data namétend podle experimen-
talniho planu (tabulka I) byla pouzita k optimalizaci archi-
tektury ANN (obr. 1). Optimalizovand natrénovand ANN
pak byla pouzita pro piedpovéd vysledkl simultanniho
stanoveni koncentrace obou forem Zeleza. Vysledky jsou
uvedeny v tabulce IIl. Relativni chyba stanoveni je ve
vsech pripadech mensi nez 0,70 %.

Dale bylo testovano, zda pritomnost ostatnich iontd
prechodnych kovii (Co*, Ni*', Mn*, Cu*, Zn*)
v prebytku rusi stanoveni Fe’" a Fe'' navrzenym postu-
pem. Optimalizaci architektury ANN (101:6:2) a nasled-
nou predpovédi koncentraci iontéi Fe** a Fe*" ve vzorcich
bylo zjisténo, Ze koncentrace 100 mg.ml™ (Co*" a Ni*),
70 mg.ml™ (Zn*"), 20 mg.ml™ (Mn*") a 60 mg.ml™ (Cu*")
stanoveni nerusi a tyto hodnoty koncentraci iontii dopro-
vodnych prvkil lze povazovat za limitni pro stanoveni
obou chemickych species Zeleza v roztoku. Relativni chy-
ba stanoveni Fe’" a Fe’'v pfitomnosti vyse uvedenych
iontll prechodnych kovil vzrostla, ale neptesahla 2 %, coz
je prijatelné pro vétSinu béznych analytickych postupti. To
je zlep3eni vzhledem k pivodni praci'’, kde bylo konstato-
vano, 7e ionty Co’" a V*' rudi stanoveni v piitomnosti
1,10-fenanthrolinu pravdépodobné v dusledku vzajemnych
redoxnich reakci.

Dale bylo zkouseno, zda je navrzena metoda vhodna
pro stanoveni forem Zeleza v mineralnich vodach’. Jako
vzorky bylo vybrano 5 druhii mineralnich vod liSicich se
vyrazn¢ svym chemickym sloZzenim (tabulka IV), které
byly obohaceny znamym ptidavkem Fe®*a Fe*". Agkoliv
je z mineralnich vod pfed staCenim odstranéno Zelezo,
vysledky jejich chemickych analyz deklaruji ptitomnost
ionti Fe*" (napt. Rudolfiv pramen 12,32 mg.I"!, Vincentka
3,81 mgl™). Vysledky stanoveni i s obsahem ostatnich
interferujicich iontd jsou uvedeny v tab. IV. Stanoveni
byla provedena opakované (4x) a relativni smérodatna
odchylka stanoveni nepiekroCila 4 % pro oba ionty. Byly
provedeny testy na systematickou chybu (Grubsuv test,
Studentuv #-test) a testovani hypotéz potvrdilo, Ze navrze-
na analytickd metoda neni zatiZzena systematickou chybou.
Stanoveni neni mozné provést pouze v mineralnich vodach
s extrémng vysokym obsahem hofe¢natych iontt (Saratica
2943.8 mg.I"!, Zajeticka hotka 5105,1 mg.l™"), kdy se po
pridavku ¢inidla tvofi srazeniny.

Zavér

V predlozené praci byly navrzeny dvé spektrofotome-
trické metody pro simultinni stanoveni ionti Fe’" a Fe’*
s naslednym vyhodnocenim experimentalnich dat
s pouZitim ANN. Metody jsou vhodné pro stanoveni che-
mickych species zeleza v rGznych vzorcich (slitiny, pod-
zemni vody a jiné vzorky Zivotniho prostedi)
v piitomnosti iontd jinych prechodnych kovii (Co®*, Ni*,
Mn?*, Zn**, Cu*"). Rychlé a jednoduché spektrofotometric-
ké stanoveni poskytuje piesné vysledky (relativni sméro-
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datna odchylka do 4 %), které nejsou zatizeny systematic-
kou chybou. Metoda mtze byt pouzita napf. pro terénni
stanoveni obou forem Zeleza ve vzorcich vod.

Tato prace byla podporovana granty GA CR (grant
203/02/1103) a FR VS 522/2003/F6a.
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M. Holbova and P. Lubal (Department of Analytical
Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno):
Simultaneous Spectrophotometric Analysis of Fe*" and
Fe* Ions

Two new procedures for simultaneous spectropho-
tometric analysis of ferrous and ferric ions utilizing
their different reactivities to a selective reagent (gallic
acid) and/or reagent mixture (5-sulfo-salicylic acid and
1,10-phenanthroline) were developed. The measured ex-

Cena Merck

perimental data are treated by Artificial Neural Network.
The concentration ranges used were 0.5-4.0 mg.I”" (Fe*")
and 1.0-4.0 mg.I"" (Fe’") for the determination with gallic
acid and 5.0-30.0 mg.I"" (both ions) for the determination
with the reagent mixture. It was demonstrated for the latter
method that transition metal cations (Co", Ni**, Mn*,
Cu®*, Zn*") do not interfere and the method can be used for
iron speciation analysis of Czech mineral waters. The pro-
posed methods give precise (RSD < 4 %) and accurate
results.

ZPRAVY

Soutéz o cenu firmy Merck 2005

Ve dnech 14. a 15. unora 2005 prob&hl na katedie
analytické chemie Prirodovédecké fakulty Masarykovy
Univerzity v Brné jiz 8. ro¢nik soutéZe o nejlepsi student-
skou védeckou praci v oboru analytické chemie o cenu
firmy Merck organizované ve spolupraci s odbornou sku-
pinou analytické chemie Ceské spole¢nosti chemické.
Rekordni pocet ucastnikti (19 studentl z péti vysokych
Skol: Piirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy v Praze,
Prirodovédecké fakulty Masarykovy Univerzity v Brng,
Fakulty chemicko-technologické Univerzity Pardubice,
Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze a Pfirodo-
veédecké fakulty Univerzity Palackého v Olomouci) svédci
o rostoucim z4jmu o tuto soutéz. Odborna porota méla
nelehky tikol vybrat z téchto velmi kvalitnich praci ty nej-
lepSi. Prvni misto ziskala Markéta Ryvolova z katedry
analytické chemie Prirodovédecké fakulty Masarykovy
Univerzity v Bmé za praci ,,Derivatizace peptidi a pro-
teind fluorescencnimi barvivy®. Druhé misto obsadila Pet-
ra Vyskocilova z katedry analytické chemie Pfirodovédec-
ké fakulty Univerzity Palackého za praci ,,Studium bunéc-
nych modelti pomoci analytickych metod a diagnostika
metabolickych defekti™ a na tfetim misté se umistil Vac-
lav Ranc, rovnéZ z katedry analytické chemie Pfirodové-
decké fakulty Univerzity Palackého, s praci ,,Analyza chi-
ralnich latek metodou FIA-EIS-MS/MS“. Vzhledem
k vysoké urovni soutéznich praci se porota rozhodla udeélit
zvlastnich cenu poroty Michaele Galiové, Veronice MozZné
a Alici Stanikové z katedry analytické chemie Pfirodové-
decké fakulty Masarykovy Univerzity v Brn¢ za soubor
praci z oblasti spektroskopie s laserem indukovanym mik-
roplasmatem.

Soutézici na prvnim az tfetim misté ziskali rovnéz
celoro¢ni pfedplatné casopisu Chemické listy a vSem
Ucastnikiim soutéze bylo diky vysoké kvalité jejich praci
nabidnuto jejich publikovani v tomto Casopise. Prezento-
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zleva: Markéta Ryvolova, Mgr. Zdenék Havac — zastupce
fy Merck, spol. s r.o., Petra Vyskocilova a Vaclav Ranc

vané prispévky, vysledky a fotodokumentace ze soutéze
jsou umistény na adrese http:/www.chemi.muni.cz/
~analytika/cm0.htm. Za dokonalou organizaci soutéze
i vytvofeni pfijemné atmosféry si zaslouzi podékovani cely
tym organizatorti v ¢ele s prof.. RNDr. Viktorem Kanic-
kym, CSc.

V roce 2006 se bude v poradi jiz devata soutéz o cenu
firmy Merck konat na Ptirodovédecké fakulté Univerzity
Palackého v Olomouci. Uzavérka ptihlasek do soutéze
bude 30.11.2005, abstrakta praci bude tieba zaslat elektro-
nickou postou organizatorim soutéze do 20. prosince
2005. Dalsi informace lze ziskat na adrese Ba-
rek@natur.cuni.cz.

Jiri Barek



