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Analyticka chemie - a

1) Zakladni pojmy a definice - terminologie

2) Rovnovahy v roztocich a jejich vyznam v analyticke

3)

chemii

- acidobazické, komplexotvorne, redoxni
- srazeci

Chemicka kvalitativni analyza - prvkova a
molekulova

- anorganicke a organicke analyty



4)

9)

6)

7)

Analyticka chemie - a

Chemicka analyza kvantitativni — gravimetrie a
odmerna analyza

Elektrochemicke metody — zakladni pojmy, staticke
metody, dynamicke metody

Separacni metody

Zaklady spektralni analyzy



Analyticka chemie - b

8) Spektrometrické metody vcetné mikrospektrometrie
9) Sprazene techniky a dalsi pokrocilé metody

10) Chemickeé senzory a biosenzory

11) Zpracovani a vyhodnocovani analytickych dat

12) Multivariatni metody — PCA, klasifikacni, regresni

13) Odbér vzorku, priprava vzorku a postup analyzy



Prehled témat - ,,nanoanalytika*

1. Struktura a geometrické parametry molekul.

2. Metody strukturni analyzy - NMR, IC, Raman.

3. Metody strukturni analyzy — MS, RTG difrakce.

4. Molekulova fluorescencni analyza (staciondrni, Casové rozliSend).

5. Opticka konfokalni mikroskopie a mikrospektroskopie.

6. Elektronova mikroskopie a RTG spektroskopie (SEM, TEM, EDX, WDX).
7. Fotoelektronova spektroskopie (XPS, UPS, Auger).

8. Metody povrchové analyzy zaloZené na detekciiontd (SIMS).

9. Povrchova vibra¢ni spektrometrie (SERS, SEIRA, IRRAS).

10. Mikroskopie se vzorkovaci sondou (STM, AFM, TERS, nano-indentace).
11.  Optickd mikroskopie a spektroskopie nanoobjektd (SNOM).

12. Charakterizace koloidnich disperzi (rozptyl svétla, zeta-potencial).

13. Chemické senzory a biosenzory.

14. Laborator na cipu.



Zakladni pojmy

Definice IUPAC

Analytical chemistry is a scientific discipline that
develops and applies methods, instruments and

strategies to obtain information on the

composition and nature of matter in space and

time, as well as on the value of these

measurements, I.e., their uncertainty, validation,

and/or traceability to fundamental standards.
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What is Analytical Chemistry? INOUsTRY 5 euyiBGWIET

Analytical Chemistry seeks ever improved means of measuring the chemical composition
of natural and artificial materials.

The techniques of this science are used to identify the substances which may be present in
a material and to determine the exact amounts of the identified substances.

Analytical chemists work to improve the reliability of existing techniques to meet the
demands for better chemical measurements which arise constantly in our society. They adapt
proven methodologies to new kinds of materials or to answer new questions about their
composition. They carry out research to discover completely new principles of
measurement and are at the forefront of the utilization of major discoveries such as lasers and
microchip devices for practical purposes. They make important contributions

to many other fields as diverse as forensic chemistry, archaeology, and space science.
As the emblem above points out, analytical chemistry serves the needs of many fields.




Zakladni pojmy
Definice Wikipedia

Analytical chemistry is the science that seeks ever improved means of
measuring the chemical composition of natural and artificial materials.

Chemical composition is the entire picture (composition) of the material at
the chemical scale and includes geometric features such as molecular
morphologies and distributions of species within a sample as well as single
dimensional features such as percent composition and species identity.

The analytical results enabled by analytical chemistry have played critical
roles in science from the understanding of basic science to a variety of
practical applications, such as biomedical applications, environmental
monitoring, quality control of industrial manufacturing and forensic science.



Zakladni pojmy

Definice - Karl Heinz Koch
Fresenius J Anal Chem (1992) 343 : 821 - 822

Analytical Chemistry is a multidiscipline, comprising various
fields of chemistry with special understanding of physics,
mathematics, computer science, and engineering; it uses
chemical, physicochemical, and physical or even biological
methods for analytical signal production, followed by problem

and matter-related signal processing and signal interpretation

In order to provide reliable (quality assured) qualitative,
quantitative and/or structural information about a sample.



Zakladni pojmy

Definice — citace z ¢clanku Karl Heinz Koch
Fresenius J Anal Chem (1992) 343 : 821 - 822

"Analytical Chemistry is a science of chemical characterisation and
measurement” (H. A. Laitinen;1982)"

“Analytical Chemistry is the application of principles of analytical
measurement to generate information about chemical systems or
to solve chemical problems as well. Analytical Chemistry, as
defined above as a multidiscipline, is from a philosophical point of
view an information science, and from an applied pragmatic point
of view a problem solving science.” (R. Kellner, H. Malissa;
1984)



Zakladni pojmy

» VZOREK - pracovné ,,analyzovany material”,
0 néco presneji
sreprezentant analyzovaneho materialu“

» celkovy, laboratorni, testovaci, analyticky
- vzorkovani, odbér — uprava — skladovani vzorku

* ANALYT - predmét analyzy — prvek, sloucenina ...
,{0 €O se snazim identifikovat, stanovit*

» MATRICE - ,,zbytek vzorku kromé analytu*
(vliv na identifikaci, stanoveni analytu?)




Zakladni pojmy
Analyticky experiment

» princip - fyzikalni a/nebo chemicky a/nebo biologicky
zaklad -
absorpce fotonu, chemicka reakce

» metoda - pristrojova technika - FT/R spektrometrie

» postup - pouziti metody pro konkrétni material -
stanoveni ropnych latek v pitne vode

* navod - sled pokynu pro konkrétni realizaci postupu -
podnikova norma, havod ve Skriptech

» SOP - standardni operacni postupy



Analytické metody

» KVALITATIVNI ANALYZA - CO ?
+ KVANTITATIVNI ANALYZA - KOLIK ? (pfesné)
» SEMIKVANTITATIVNI ANALYZA - KOLIK ? (zhruba)

» doplnujici otazky - KDE ? - lokalizace, distribuce
V JAKE FORME ? - strukturni aspekty

speciation analysis (1n chemistry)
Analytical activities of identifying and/or measuring the quantities of
one or more mdividual chemical species 1n a sample.

2004, 76, 1070

IUPAC Compendium of Chemical Terminology 2005



Analytické metody

» DESTRUKTIVNI
 NEDESTRUKTIVNI

> mala ci velka spotreba vzorku
» on-line, in-situ, in-vivo

» CHEMICKA ANALYZA - reakce
= BIOCHEMICKA ANALYZA - enzymatické reakce
» FYZIKALNI ANALYZA - fyzikalni princip




Analytické metody
» ANALYZA ANORGANICKYCH MATERIALU

» ANALYZA ORGANICKYCH MATERIALU
» ANALYZA BIOLOGICKYCH MATERIALU

+ ANALYZA PEVNE FAZE - pfima &i rozpousténilrozklad
 ANALYZA KAPALNE FAZE

» ANALYZA PLYNU

» ANALYZA FAZOVEHO ROZHRANI - povrchy, transport




Analytické metody
» ELEMENTARNI (prvkova, atomova) ANALYZA

> JAKE PRVKY ?

> KOLIK PRVKU ?
> V JAKE FORME ?

» MOLEKULOVA ANALYZA

> JAKE MOLEKULY ?

> KOLIK DANYCH MOLEKUL ?

> STRUKTURA MOLEKUL (funkéni skupiny) ?




Analytické metody
- dle navazky

» MAKROANALYZA - minimalné desetiny gramu
» SEMIMIKROANALYZA - iadové desitky miligrami
» MIKROANALYZA - fadové desetiny miligramu a

miligramy

» ULTRAMIKROANALYZA - pod desetinou miligramu az
k nanogramum




Analytické metody
. PROCESNI METODY

» on-line nasazeni, rychlost, nizka cena

. PROVOZNi METODY

» jednoduchost, rychlost, nizka cena
- KONTROLNI METODY

> hodnoceni surovin a produktu - uréovani cen
> spolehlivost, rychlost, primérena cena

» ROZHODCI METODY

> arbitrazni rizeni i mezinarodni

> vysoka spolehlivost, mezilaboratorni
reprodukovatelnost




Typy slozek vzorku
» HLAVNI MAKROSLOZKY - majoritni - nad 1 %

» VEDLEJSI MAKROSLOZKY - minoritni - nad 0,01 %

» MIKROSLOZKY - stopové - pod 0,01 %

Rozlozeni slozek vzorku
» HOMOGENNI

» NEROVNOMERNE s ostrymi hranicemi

» NEROVNOMERNE s diftiznimi hranicemi




Sled kroku pri analyze
- VOLBA ANALYTICKE METODY

» ODBER VZORKU, TRANSPORT, SKLADOVANI
» UPRAVA VZORKU
» SEPARACE SLOZEK

» MASKOVANI RUSIVYCH SLOZEK

» VLASTNI POZOROVANI CI MERENi VLASTNOSTI
ANALYTU - v puvodni ¢i upravené formeé

» ZPRACOVANI a VYHODNOCENI VYSLEDKU




Dulezité pojmy
kvalitativni analyzy
» DUKAZ - prvky, skupiny
* IDENTIFIKACE - molekuly, formy analytu

» MEZ DETEKCE - mez postrehu, mezni zredeni,
mezni pomer

» SKUPINOVE reakce (metody)
» SELEKTIVNI reakce (metody)
» SPECIFICKE reakce (metody)
» SROVNAVACI (slepé) pokusy




Dulezité pojmy
kvantitativni analyzy
» STANOVENI
* MEZ STANOVITELNOSTI - $um - slepy pokus - vypoéty nejistot
» PRACOVNI ROZSAH
* CITLIVOST - smérnice zavislosti signalu na obsahu analytu

* OPAKOVATELNOST
* REPRODUKOVATELNOST

> REGRESNI METODY ZPRACOVANI DAT




Zakladni pojmy

signal - namerena data

/ zpracovani a vyhodnocovani dat\

-uprava dat
- potlaéeni rusivych signalu, jejichz
puvod Ize popsat
-potiaceni Sumu (nahodny charakter)

- statistické vyhodnoceni
- hledani struktury dat /

analyticke vysledky
- informace




ANALYTICKY VYSLEDEK

POZADAVKY NA VYSLEDEK

4 spravny

¢ presny

¢ opakovatelny

¢ reprodukovatelny

4

POZADAVKY - NA EXPERIMENT

(véetné odbéru a pripravy vzorku)

- NA ZPRACOVANI DAT



ANALYTICKY VYSLEDEK

SPOLEHLIVY VYSLEDEK

¢ validace celého postupu, tj. vSech kroku

dtest ROBUSTNOSTI - odolnost viéi zménam
experimentalnich podminek (napr. vnejsi teplota, tlak, zmena
pfistrojovych parametru)
JVYKONNOSTNI charakteristiky detekéniho
systému
(1Rozsah pouzitelnosti
JPrabéh odezvy - napf. linearita
dCitlivost
1Stabilita
1 Opakovatelnost

1 Zkousky ve vice laboratorich -
reprodukovatelnost




METODY/TECHNIKY

Metoda

Gravimetrie

Odmeérna analyza

Atomova a
molekulova
spektrometrie

Hmotnostni
spektrometrie

Chromatografie

Elektrochemickeé
metody

Radiochemicka
analyza

Meérena viastnost

Hmotnost cistého analytu
¢i slouceniny s definovanou
stechiometrii

Objem odmeérného roztoku

Zarivy tok emitovany ¢€i
absorbovany pri dané
vinoveé délce

Hmotnost vztazena na
jednotkovy naboj pro ion
analytu a fragmentove
ionty

Ruzné fyzikalné chemické
vlastnosti analytu

Elektrické viastnosti
analytu v roztocich

Charakteristické ionizujici
zareni emitované analytem

Pouziti

Kvantita - hlavni a vedlejsi
makroslozky

Kvantita - hlavni a vedlejsi
makroslozky

Kvalitativni, kvantitativni a
strukturni analyza - od hlavnich
makroslozek az po mikroslozky

Kvalitativni, kvantitativni a
strukturni analyza - od hlavnich
makroslozek az po mikroslozky

Separace smeési - od hlavnich
makroslozek az po mikroslozky

Kvalitativni a kvantitativni
analyza - od hlavnich
makroslozek az po mikroslozky

Kvalitativni a kvantitativni
analyza - od hlavnich
makroslozek az po mikroslozky



Namerena data a jejich dimenze

 jedna hodnota
5,00 mg (skalarni veliCina - bod — jednorozmerny
prostor)
e rada dat - usporadana N-tice
15,8; 27,2; 38,3 ... (vektor, N-rozmerny prostor)

e funkcni zavislosti

- dvojice hodnot - x, y

- trojice hodnot - x, y, z

- vice dimenzionalni
(matice) , tabulky, grafy



