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umo�ňujícími stanovení celkové koncentrace analytu, 
resp. celkové koncentrace inertních a labilních kom-
plexů4. Stanovené analytické koncentrace v�ech látek 
přítomných v chemickém systému slou�í jako vstupní 
data pro výpočet koncentrací jednotlivých forem ana-
lytu (chemických species) příslu�ným programem při 
znalosti jejich stechiometrie a rovnová�ných konstant 
korigovaných na experimentální podmínky (teplota, 
iontová síla, aj.)2. Tento přístup se hlavně pou�ívá pro 
speciační analýzu ve vzorcích �ivotního prostředí 
např. vod4,5.  
�elezo se ve vodách vyskytuje v oxidačním stupni II 

nebo III. V bezkyslíkatém (anoxickém) prostředí podzem-
ních vod a v povrchových vodách u dna se vyskytuje �e-
lezo v oxidačním stupni II, kde�to �elezo v oxidačním 
stupni III je nejstabilněj�í formou výskytu ve vodách obsa-
hujících rozpu�těný kyslík5. Rychlost oxidace a podíl oxi-
dované formy �eleza závisí na chemickém slo�ení vod5 
(zejména na obsahu kationtů � Cu2+, Co2+, Mn2+, aniontů  
� síranů, chloridů, hydrogenuhličitanů, organických slou-
čenin � huminových látek a tříslovin). V minerálních vo-
dách5 se celkový obsah �eleza pohybuje v koncentracích 
desítek mg.l�1, proto jsou před stáčením zbavovány �eleza.  
Ve vodárenských tocích nesmí obsah �eleza překročit hod-
notu 0,5 mg.l�1, v ostatních tocích 2,0 mg.l�1 a v závlaho-
vých vodách 10,0 mg.l�1, ačkoliv v některých průmyslo-
vých vodách5 bývá zji�těna i koncentrace řádově v g.l�1, 
proto je nutné mít jednoduchou metodu pro terénní stano-
vení chemických species �eleza. 

Umělé neuronové sítě (Artificial Neural Network, 
ANN) se objevily před více ne� padesáti lety6, av�ak zá-
jem o jejich aplikaci rychle poklesl, jeliko� tehdej�í neuro-
nové sítě a způsob jejich pou�ití nevykazovaly uspokojivé 
výsledky při ře�ení reálných problémů6. Zájem vědců 
o tuto oblast vzrostl a� po několika desetiletích po publiko-
vání Hopfieldových prací6, který zavedl nový model neu-
ronové sítě s pou�itím tzv. logistické funkce jako aktivační 
funkce pro popis nelinearity mezi součtem vstupů přija-
tých neuronem a výstupem převáděným do dal�ích vrstev. 
Hopfield také zavedl výkonný algoritmus zpětného �íření 
chyb6, co� vedlo spolu s rozvojem výpočetní techniky 
k obrovskému nárůstu zájmu o ANN v různých vědních 
oborech (chemie, biologie, farmacie), kde aplikace ANN 
umo�ňuje předpovídat vlastnosti bez znalosti funkčních 
vztahů (modelů) zalo�ených na chemické, termodynamic-
ké nebo matematické podstatě vyhodnocovaných dat nebo 
probíhajících dějů7�10 (tzv. soft modelování). ANN spolu 
s ostatními matematickými a chemometrickými metodami 
představují jednu z variant vyhodnocení výsledků analytic-
kých měření. V současné době se ANN pou�ívají 
v některých oblastech analytické chemie, např. pro kalibra-
ce iontově selektivních elektrod11,12, vyhodnocování rov-
nová�ných12 nebo rychlostních13,14  konstant z experi-
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Úvod 
 

Speciační analýza je analytická činnost identifikace/
měření  mno�ství jedné nebo více chemických species ve 
vzorku1�3, kde�to speciace (prvků) je stanovení distribuce 
prvku ve formě chemické species v daném systému1�3. 
Chemická species je specifická forma prvku definovaná 
svým izotopovým slo�ením, elektronovým nebo oxidač-
ním stavem, resp. molekulární strukturou či strukturou 
komplexu1�3. V současnosti je znalost koncentrací jednotli-
vých forem chemických prvků a látek přítomných 
v chemickém systému za daných experimentálních podmí-
nek vy�adována praxí, např. pro studie biogeochemických 
cyklů chemických sloučenin či stanovení toxicity a ekoto-
xicity vybraných prvků v �ivotním prostředí (tě�ké kovy, 
aktinidy, aj.).  

Speciační analýza mů�e být realizována dvěma pří-
stupy1�4: 
�  Aplikace pokročilých separačních  technik 

s následným vyu�itím některé ze spektrálních metod 
umo�ňujících jednoznačnou identifikaci chemické 
species � tzv. �hyphenated� (kombinované) techniky, 
které mají uplatnění vět�inou v analýze inertních 
komplexů např. (bio)makromolekulárních sloučenin a 
jejich komplexů nebo toxických organokovových 
sloučenin1�3. Tento přístup vy�aduje finančně náročné 
přístroje. 

�  Analýza systému analytickými technikami (např. 
spektrofotometrie nebo elektroanalytické techniky) 

 

* Tato práce byla přednesena v soutě�i o cenu firmy Merck 2004 o nejlep�í studentskou vědeckou práci v oboru 
analytické chemie.    
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mentálních dat12 a pro optimalizace analytických me-
tod15,16. Úkolem předkládané práce bylo ověřit praktickou 
pou�itelnost ANN spolu s metodou plánování pokusů17 pro 
simultánní spektrofotometrické stanovení dvojmocného 
a trojmocného �eleza v reálných vzorcích vod.  

 
 

Experimentální část 
 

C h e m i k á l i e  a  p ř í s t r o j e  
 Pro přípravu v�ech roztoků byla pou�ita voda re-

destilovaná v křemenné aparatuře (Heraeus, Německo), 
chemikálie (síran amonno-�eleznatý, dusičnan �elezitý, 
dusičnan měďnatý, dusičnan kobaltnatý, dusičnan nikel-
natý, dusičnan zinečnatý, dusičnan manganatý, kyselina 
5-sulfosalicylová, 1,10-fenanthrolin, kyselina gallová, 
v�echny čistoty p.a.) byly dodány firmou Lachema (Brno, 
Česká republika). Hydrogenftalát draselný (p.a., Merk, 
Německo) byl pou�it pro přípravu roztoku pufru (pH 
4,00), kde�to kyselina octová a octan sodný (p.a., Lache-
ma, Brno, Česká republika) pro roztok pufru (pH 5,00). 
Měření byla provedena při laboratorní teplotě na dvoupa-
prskovém spektrofotometru UV2 (Pye Unicam, Velká 
Británie) s rozsahem vlnových délek 190�900 nm. pH 
roztoků bylo kontrolováno kombinovanou skleněnou elek-

trodou (Monokrystaly, Turnov, Česká republika) na pH 
metru OP-208 (Radelkis, Maďarsko) s přesností 0,01 pH. 

 
P ř í p r a v a  v z o r k ů  

Pro přípravu v�ech vzorků o různých koncentracích 
byly pou�ity zásobní roztoky síranu amonno-�eleznatého 
(c = 500 mg.l�1) a dusičnanu �elezitého (c = 500 mg.l�1). 
Simultánní stanovení iontů Fe2+ a Fe3+ reakcí s kyselinou 
gallovou bylo prováděno podle postupu popsaného 
v literatuře18, kde�to pro stanovení se směsným činidlem 
(1,10-fenanthrolin a kyselina 5-sulfosalicylová)12 byl po-
psaný postup19 modifikován. Kyselina salicylová byla kvů-
li mo�ným problémům s její rozpustností v reálných vzor-
cích přírodních vod nahrazena kyselinou 5-sulfo-
salicylovou.  

Pro stanovení pomocí kyseliny gallové byl pou�it 
zásobní roztok o koncentraci c = 0,01 mol.l�1. Vzorky byly 
připraveny pipetováním 5,00 ml roztoku octanového pufru  
(pH 5,00), 2,00 ml zásobního roztoku kyseliny gallové a 
příslu�ných mno�ství roztoků iontů Fe2+ a Fe3+ tak, aby se 
koncentrace obou iontů pohybovaly v rozmezí  0,5�4,0 
mg.l�1 (koncentrace byly měněny podle experimentálního 
plánu 32 (viz tabulka I, cit.17)), a poté doplněny redestilo-
vanou vodou na celkový objem 10,00 ml. Spektrum rozto-
ků bylo měřeno 15 min po smíchání vzorků, aby reakce 
proběhla kvantitativně. Zásobní roztok směsného činidla 
byl připraven z navá�ky 0,998 g 1,10-fenanthrolinu 
a 0,575 g kyseliny 5-sulfosalicylové rozpu�těním 
ve 100,00 ml redestilované vody; koncentrace 1,10-fenan-
throlinu byla 0,0554 mol.l�1 a koncentrace kyseliny 5-sulfo-
salicylové  0,0264 mol.l�1. Vzorky byly připraveny pipeto-
váním 3,00 ml roztoku směsného činidla, 0,50 ml roztoku 
hydrogenftalátového pufru (pH 4,00) a příslu�ných mno�-
ství roztoků iontů Fe2+ a Fe3+ tak, aby se koncentrace obou 
iontů pohybovaly v rozmezí 5,0�30,0 mg.l�1 (koncentrace 
byly měněny podle plánu pokusů 32 (viz tabulka I, cit.17)), 
a poté doplněny redestilovanou vodou na celkový objem 
5,00 ml. Spektrum roztoků bylo měřeno 5 min po smíchání 
vzorků. Kromě tohoto základního měření byla také zkou-
mána mo�nost speciační analýzy iontů Fe2+ a Fe3+ 
v minerálních vodách a vliv nadbytku Co2+, Ni2+, Mn2+, 
Zn2+ a Cu2+ na výsledky jejich stanovení pro mo�né stano-
vení v metalurgických vzorcích, kdy  po jejich úpravě na 
mokré cestě nemusí být oxidace �eleza dokonalá. 

 
V y h o d n o c e n í  v ý s l e d k ů  

Naměřená spektrální data byla exportována do pro-
gramu ExcelTM, po jejich následném zpracování byla vy-
hodnocena programy AnnWizzard10 a TrajanTM (StatSoft, 
Velká Británie) s pou�itím ANN. Jako vstupní hodnoty 
sítě byly pou�ity hodnoty absorbancí v rozsahu vlnových 
délek 420�626 nm po 2 nm (celkem 114 vstupních neuro-
nů) pro směsné činidlo nebo 420�890 nm po 5 nm (celkem 
95 vstupních neuronů) pro kyselinu gallovou. Výstupní 
hodnoty (2 neurony) byly v obou případech koncentrace 
jednotlivých forem �eleza (cFe(II) a cFe(III)). Optimální archi-
tektura ANN (počet skrytých neuronů) byla hledána pro-
gramem TrajanTM při pou�ití 9 roztoků (trénovací soubor) 

Tabulka I 
32  experimentální plán koncentrací iontů Fe2+ a Fe3+ pou-
�itý pro spektrofotometrické stanovení s pou�itím kyseliny 
gallové nebo směsného činidla (1,10-fenathrolin a kyselina 
5-sulfosalicylová) 

Mno�ina dat Kyselina gallová 

 c (Fe2+) 
[mg.l�1]      

c (Fe3+) 
[mg.l�1]      

  c (Fe2+) 
[mg.l�1]      

c (Fe3+) 
[mg.l�1]      

Trénovací 1 0,5 1,0 5,0 5,0 
Trénovací 2 0,5 2,5 5,0 16,5 
Trénovací 3 0,5 4,0 30,0 5,0 
Trénovací 4 2,0 4,0 30,0 30,0 
Trénovací 5 4,0 4,0 5,0 30,0 
Trénovací 6 4,0 2,5 16,5 16,5 
Trénovací 7 4,0 1,0 16,5 30,0 
Trénovací 8 2,0 1,0 16,5 5,0 
Trénovací 9 2,0 2,5 30,0 16,5 

Verifikační 1 1,0 3,0 6,0 6,0 
Verifikační 2 3,0 1,5 28,5 28,5 
Verifikační 3 1,5 1,0 14,5 21,5 
Verifikační 4 1,5 1,5 10,0 10,0 
Testovací 1 3,5 3,5 10,0 23,5 
Testovací 2 2,5 2,0 27,5 15,0 
Testovací 3 2,5 1,0 16,5 10,0 
Testovací 4 1,0 1,0 6,0 28,5 

Směsné činidlo 
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a 4 roztoků (ověřovací-verifikační soubor) (viz tabulka I) 
a následujících parametrů: aktivační funkce lineární, počet 
učících epoch 50 000 (stejné pro obě stanovení), rychlost 
učení 0,8; �momentum� 0,5 (stanovení směsným čini-
dlem); rychlost učení 0,6; �momentum� 0,3 (stanovení 
kyselinou gallovou). Optimální architektura ANN byla 
nalezena pro 6 skrytých neuronů (viz obr. 1) pro směsné 
činidlo nebo  5 skrytých neuronů pro kyselinu gallovou 
a byla pak pou�ita pro předpověď koncentrací iontů Fe2+ 
a Fe3+ v neznámém vzorku z naměřených hodnot absor-
bancí. Pro ověření výpočtů byl pou�it také software 
AnnWizzard10 se stejnými parametry pro optimalizaci 
ANN, kdy místo aktivační lineární funkce byla pou�ita 
funkce logistická.  

 
 
 
 

Výsledky a diskuse  
 
Kyselina gallová je citlivé organické činidlo pro sta-

novení iontů Fe3+, které je ru�eno přítomností iontů Fe2+. 
Tuto interferenci je mo�né zahrnout do procesu kalibrace 
a stanovit ionty Fe2+ a Fe3+ vedle sebe. Jak bylo ukázáno 
v literatuře, reakce má kinetický charakter18 a produkt 
reakce Fe2+ s kyselinou gallovou vznikne a� po 15 min. Je 
nutné proto dodr�et tento časový interval a také jiné expe-
rimentální podmínky (pH, nadbytek kyseliny gallové), 
abychom eliminovali vedlej�í chemické reakce, které mo-
hou ru�it vlastní stanovení. Naměřená absorbanční data 
byla pou�ita pro hledání optimální architektury ANN, kte-
rá pak byla pou�ita pro předpověď koncentrace iontů �e-
leznatých a �elezitých ve vzorku (viz tabulka II). Jak je 
patrné z výsledků, pou�ití obou druhů software s oběma 
aktivačními funkcemi přineslo takřka shodné výsledky 
nezávislé na metodě výpočtu. Jeliko� program TrajanTM je 
pro potenciální u�ivatele komerčně dostupný, pou�ívali 
jsme ho pro dal�í výpočty. Navíc aplikace lineární aktivač-
ní funkce odpovídá více fyzikálnímu významu Bougerova-

A400 nm 

A402 nm 

A404 nm 

. 

. 

. 
A622 nm 

A624 nm 

A626 nm 

c(Fe2+) 
c(Fe3+) 

Obr.1. Příklad optimální architektury (114:6:2) umělé neuro-
nové sítě (ANN) pou�ité v práci 

Tabulka II 
Výsledky simultánní analýzy iontů Fe2+ a Fe3+ v neznámém vzorku reakcí s kyselinou gallovou. Výsledky byly vypočteny 
s pou�itím ANN (95:5:2, program AnnWizzard, ANNW � logistická funkce a Trajan� � lineární funkce) 

Tabulka III  
Výsledky simultánní analýzy iontů Fe2+ a Fe3+ v nezná-
mém vzorku reakcí se směsným činidlem. Výsledky byly 
vypočteny s pou�itím ANN (114:6:2, program Trajan� � 
lineární funkce) 

c(Fe2+) [mg.l�1]   Rel. 
chyba 
[%]  

c(Fe3+) [mg.l�1]  
dáno vypoč-

teno 
dáno vypoč-

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 

Rel. 
chyba 
[%]  

c(Fe2+) [mg.l-1]  Rel. chyba [%]  Rel. chyba [%]  

hodnoty 
dané   

hodnoty vypočtené Trajan AnnW hodnoty 
dané   

hodnoty vypočtené  Trajan AnnW 

Trajan AnnW   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 1,5 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 1,5 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 

c(Fe3+)  [mg.l-1]  
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Lambertova-Beerova zákona.   
Pou�ití směsného činidla (1,10-fenanthrolin + 5-sulfo-

salicylová kyselina) pro analýzu je výhodné20, jeliko� vyu-
�ívá selektivity obou činidel pro stanovení iontů Fe2+ 
a Fe3+ (cit.19). Experimentální podmínky (nadbytek chela-
tačních činidel, pH 4,00) jsou nastaveny tak, abychom 

vyu�ili co nejvy��í citlivosti stanovení a eliminovali mo�-
nost vedlej�ích chemických reakcí (např. hydrolýzy iontů 
Fe3+). Stanovení v�ak mů�e být ru�eno ostatními ionty 
a nemusí tak být zaji�těna linearita měřeného analytického 
signálu jako funkce koncentrace v rámci Bougerova-
Lambertova-Beerova zákona. Tento problém lze odstranit 

Tabulka IV  
Výsledky spektrofotometrického stanovení obsahu iontů Fe2+ a Fe3+ v minerálních vodách reakcí se směsným činidlem. 
Výsledky byly vypočteny s pou�itím ANN (101:5:2, 380�580 nm, program Trajan� � lineární funkce) 

c(Fe2+) [mg.l�1]  Rel. chyba [%] c(Fe3+) [mg.l�1]  Rel. chyba [%] 
hodnoty teoretické hodnoty vypočtené  hodnoty teoretické hodnoty vypočtené  

Korunnía  
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 

Rudolfův pramenb  
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 

Vincentkac  
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 

Poděbradkad  
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 

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 

Ondrá�ovkae  

Slo�ení minerálních vod (v mg.l�1):  
a Na+ 97,56; K+ 24,30; Mg2+ 29,72; Ca2+ 78,55; Mn2+ 0,61; Fe2+ 0,02; F� 0,87; Cl� 14,05; SO4

2� 66,54; HCO3
� 583,4; 

H2SiO3 55,60 
b  Na+ 84,17; K+ 11,13; Mg2+ 136,2; Ca2+ 276,7; Sr2+ 0,497; Fe2+ 12,32; Mn2+ 0,548; F� 0,103; Cl� 45,32;I� 0,006; SO4

2� 
122,7; HCO3

� 1581; H2SiO3 117,8 (celková mineralizace 2392) 
c  Li+ 9,81; Na+ 2440,00; K+ 133,50; Mg2+ 15,28; Ca2+ 239,20; Sr2+ 4,23; Ba2+ 8,68; Rb+ 0,59; Cs+ 0,16;Fe2+ 3,81; Mn2+ 

0,55; NH4
+ 10,57; F� 2,54; Cl� 1617,00; Br� 7,03; I� 6,77; SO4

2� 8,43; HCO3
� 4825,00; HBO2 318,50; H2SiO3 15,56; 

volný CO2 3030,00 (celková mineralizace 963,4) 
d   Na+ 483,9; K+ 61,6; Mg2+ 69,6; Ca2+ 167,9; F� 1,5; Cl� 439,6; I� 0,08; SO4

2� 82,4; HCO3
� 1431,0 (celková mineralizace 

2741) 
e  Na+ 29,60; K+ 1,582; Mg2+ 19,56; Ca2+ 184,0; F� 1,17; Cl� 5,46;  SO4

2� 15,38; HCO3
� 706,2; NO3

� 0,41; volný CO2 
3973 (celková mineralizace 963,4) 
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pou�itím metody ANN.  
Spektrofotometrická data naměřená podle experimen-

tálního plánu (tabulka I) byla pou�ita k optimalizaci archi-
tektury ANN (obr. 1). Optimalizovaná natrénovaná ANN 
pak byla pou�ita pro předpověď výsledků simultánního 
stanovení koncentrace obou forem �eleza. Výsledky jsou 
uvedeny v tabulce III. Relativní chyba stanovení je ve 
v�ech případech men�í ne� 0,70 %. 

Dále bylo testováno, zda přítomnost ostatních iontů 
přechodných kovů (Co2+, Ni2+, Mn2+, Cu2+, Zn2+) 
v přebytku ru�í stanovení Fe2+ a Fe3+ navr�eným postu-
pem. Optimalizací architektury ANN (101:6:2) a násled-
nou předpovědí koncentrací iontů Fe2+ a Fe3+ ve vzorcích 
bylo zji�těno, �e koncentrace 100 mg.ml�1 (Co2+ a Ni2+), 
70 mg.ml�1 (Zn2+), 20 mg.ml�1 (Mn2+) a 60 mg.ml�1 (Cu2+) 

stanovení neru�í a tyto hodnoty koncentrací iontů dopro-
vodných prvků lze pova�ovat za limitní pro stanovení 
obou chemických species �eleza v roztoku. Relativní chy-
ba stanovení Fe2+ a Fe3+ v přítomnosti vý�e uvedených 
iontů přechodných kovů vzrostla, ale nepřesáhla 2 %, co� 
je přijatelné pro vět�inu bě�ných analytických postupů. To 
je zlep�ení vzhledem k původní práci19, kde bylo konstato-
váno, �e ionty Co2+ a V4+ ru�í stanovení v přítomnosti 
1,10-fenanthrolinu pravděpodobně v důsledku vzájemných 
redoxních reakcí.  

Dále bylo zkou�eno, zda je navr�ená metoda vhodná 
pro stanovení forem �eleza v minerálních vodách5. Jako 
vzorky bylo vybráno 5 druhů minerálních vod li�ících se 
výrazně svým chemickým slo�ením (tabulka IV), které 
byly obohaceny známým přídavkem Fe2+ a Fe3+. Ačkoliv 
je z minerálních vod před stáčením odstraněno �elezo, 
výsledky jejich chemických analýz deklarují přítomnost 
iontů Fe2+ (např. Rudolfův pramen 12,32 mg.l�1, Vincentka  
3,81 mg.l�1). Výsledky stanovení i s obsahem ostatních 
interferujících iontů jsou uvedeny v tab. IV. Stanovení 
byla provedena opakovaně (4×) a relativní směrodatná 
odchylka stanovení nepřekročila 4 % pro oba ionty. Byly 
provedeny testy na systematickou chybu (Grubsův test, 
Studentův t-test) a testování hypotéz potvrdilo, �e navr�e-
ná analytická metoda není zatí�ena systematickou chybou. 
Stanovení není mo�né provést pouze v minerálních vodách 
s extrémně vysokým obsahem hořečnatých iontů (�aratica 
2943,8 mg.l�1, Zaječická hořká 5105,1 mg.l�1), kdy se po 
přídavku činidla tvoří sra�eniny.  

 
 

Závěr 
 
V předlo�ené práci byly navr�eny dvě spektrofotome-

trické metody pro simultánní stanovení iontů Fe2+ a Fe3+ 
s následným vyhodnocením experimentálních dat 
s pou�itím ANN. Metody jsou vhodné pro stanovení che-
mických species �eleza v různých vzorcích (slitiny, pod-
zemní vody a jiné vzorky �ivotního prostředí) 
v přítomnosti iontů jiných přechodných kovů (Co2+, Ni2+, 
Mn2+, Zn2+, Cu2+). Rychlé a jednoduché spektrofotometric-
ké stanovení poskytuje přesné výsledky (relativní směro-

datná odchylka do 4 %), které nejsou zatí�eny systematic-
kou chybou. Metoda mů�e být pou�ita např. pro terénní 
stanovení obou forem �eleza ve vzorcích vod. 

 
Tato práce byla podporována granty GA ČR (grant 

203/02/1103) a FRV� 522/2003/F6a. 
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M. Holbová and P. Lubal (Department of Analytical 
Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno): 
Simultaneous Spectrophotometric Analysis of  Fe2+ and 
Fe3+ 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-

perimental data  are treated by Artificial Neural Network. 
The concentration ranges used were 0.5�4.0 mg.l�1 (Fe2+) 
and 1.0�4.0 mg.l�1 (Fe3+) for the determination with gallic 
acid and 5.0�30.0 mg.l�1 (both ions) for the determination 
with the reagent mixture. It was demonstrated for the latter 
method  that  transition metal cations (Co2+, Ni2+, Mn2+, 
Cu2+, Zn2+) 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.   

ZPRÁVY 

Soutě� o cenu firmy Merck 2005 

Ve dnech 14. a 15. února 2005 proběhl na katedře 
analytické chemie Přírodovědecké fakulty Masarykovy 
Univerzity v Brně ji� 8. ročník soutě�e o nejlep�í student-
skou vědeckou práci v oboru analytické chemie o cenu 
firmy Merck organizované ve spolupráci s odbornou sku-
pinou analytické chemie České společnosti chemické. 
Rekordní počet účastníků (19 studentů z pěti vysokých 
�kol: Přírodovědecké fakulty Univerzity Karlovy v Praze, 
Přírodovědecké fakulty Masarykovy Univerzity v Brně, 
Fakulty chemicko-technologické Univerzity Pardubice, 
Vysoké �koly chemicko-technologické v Praze a Přírodo-
vědecké fakulty Univerzity Palackého v Olomouci) svědčí 
o rostoucím zájmu o tuto soutě�. Odborná porota měla 
nelehký úkol vybrat z těchto velmi kvalitních prací ty nej-
lep�í. První místo získala Markéta Ryvolová z katedry 
analytické chemie Přírodovědecké fakulty Masarykovy 
Univerzity v Brně  za práci  �Derivatizace peptidů a pro-
teinů fluorescenčními barvivy�. Druhé místo obsadila Pet-
ra Vyskočilová z katedry analytické chemie Přírodovědec-
ké fakulty Univerzity Palackého za práci �Studium buněč-
ných modelů pomocí analytických metod a diagnostika 
metabolických defektů� a na třetím místě se umístil Vác-
lav Ranc, rovně� z katedry analytické chemie Přírodově-
decké fakulty Univerzity Palackého, s prací �Analýza chi-
rálních látek metodou FIA-EIS-MS/MS�. Vzhledem 
k vysoké úrovni soutě�ních prací se porota rozhodla udělit 
zvlá�tních cenu poroty Michaele Galiové, Veronice Mo�né 
a Alici Staňkové z katedry analytické chemie Přírodově-
decké fakulty Masarykovy Univerzity v Brně  za soubor 
prací z oblasti spektroskopie s laserem indukovaným mik-
roplasmatem. 

Soutě�ící na prvním a� třetím místě získali rovně� 
celoroční předplatné časopisu Chemické listy a v�em 
účastníkům soutě�e bylo díky vysoké kvalitě jejich prací 
nabídnuto jejich publikování v tomto časopise. Prezento-

vané příspěvky, výsledky a fotodokumentace ze soutě�e 
jsou umístěny na adrese http://www.chemi.muni.cz/
~analytika/cm0.htm. Za dokonalou organizaci soutě�e 
i vytvoření příjemné atmosféry si zaslou�í poděkováni celý 
tým organizátorů v čele s prof.. RNDr. Viktorem Kanic-
kým, CSc. 

V roce 2006 se bude v pořadí ji� devátá soutě� o cenu 
firmy Merck konat na Přírodovědecké fakultě Univerzity 
Palackého v Olomouci. Uzávěrka přihlá�ek do soutě�e 
bude 30.11.2005, abstrakta prací bude třeba zaslat elektro-
nickou po�tou organizátorům soutě�e do 20. prosince 
2005. Dal�í informace lze získat na adrese Ba-
rek@natur.cuni.cz. 

 
Jiří Barek 

zleva: Markéta Ryvolová,  Mgr. Zdeněk Haváč � zástupce 
fy Merck, spol. s r.o., Petra Vyskočilová a Václav Ranc 


