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Rozvojový projekt

Plynová chromatografie – hmotnostní spektrometrie pro analytiku životního prostředí

Číslo programu MŠMT 616, VŠCHT Praha 217174016

Anotace: Předkládaný projekt má za úkol vytvořit podmínky pro vyškolení nebo zvýšení kvalifikace absolventů vysokých škol v rámci celoživotního vzdělávání k práci na analytických přístrojích plynový chromatograf – hmotnostní spektrometr (GC-MS), tak aby se lépe uplatnili na trhu práce svými znalostmi v oblasti analytiky životního prostředí a sledování kvality životního prostředí a snadněji se dostávali do pozic operátorů s těmito sofistikovanými přístroji. GC-MS instrumenty se v dnešní době stávají neodmyslitelnou součástí laboratoří, které se zabývají analýzou škodlivých organických látek v životním prostředí. Teoretické zázemí a povědomost o technice GC-MS operátorů však nebývá na dostatečné úrovni a běžné vysokoškolské vzdělání (včetně vzdělání na chemických fakultách nebo vysokých školách) nepostačuje ke kvalitnímu využití GC-MS přístrojů. Návrh vytvoření kurzu v rámci tohoto projektu odstraní výše uvedené nedostatky a problémy. Podle našich vědomostí je navržený projekt v ČR ojedinělý, neboť kurz GC-MS se zaměřením na analytiku životního prostředí, který by prohluboval jak teoretické znalosti, tak praktické dovednosti, neexistuje, i když je po něm poptávka.

Realizace rozvojového projektu

Cílem projektu je připravit podmínky pro konání kurzu, který zvýší možnost uplatnění absolventů vysokých škol (především chemického zaměření) v praxi v oblasti analytiky škodlivých organických látek v životním prostředí. Výstup projektu (kurz celoživotního vzdělávání) je určen pro uživatele nebo budoucí uživatele instrumentálního tandemu plynový chromatograf-hmotnostní spektrometr v oblasti analýzy životního prostředí. Tato instrumentální analytická metoda se stává nezbytnou součástí laboratoří zabývajících se analytikou životního prostředí, avšak vědomostní vybavení operátorů těchto přístrojů není mnohdy na požadované úrovni. V ČR obdobný kurz neexistuje a poptávka po něm je značná. Frekventanti kurzu se zcela jistě uplatní lépe na trhu práce v oblasti analytiky organických látek v životním prostředí. Kurz je určen i pro zkvalitnění znalostí, vědomostí a dovedností studentů doktorských studijních programů.

Analýza škodlivých organických látek v životním prostředí je dnes jedním z nejdůležitějších úkolů analytických chemiků. Nejedná se přitom jenom o monitorování, shromažďování dat za účelem poznání stavu životního prostředí (screening) a posuzování sporů mezi různými subjekty, ale i o hlubší poznání osudu polutantů v prostředí, jejich vliv na zdraví člověka atd. Velmi univerzálním a současně i selektivním instrumentálním prostředkem je v současné době plynová chromatografie ve spojení s hmotnostní spektrometrií (GC-MS). Tato technika je dnes cenově relativně dostupná, alespoň co se týče tzv. bench-top přístrojů. To se projevuje i tím, že stoupá počet těchto přístrojů nejenom v komerčních laboratořích zabývajících se analytikou vzorků životního prostředí, respektive se tyto přístroje stávají jejich nezbytnou součástí. GC-MS instrumenty se staly „běžnými“ i ve výzkumu a řešení různých projektů na akademické půdě. Na druhé straně vzdělanost, povědomost o možnostech GC-MS a praktické zkušenosti s touto technikou jsou imezi odbornou chemickou veřejností malé.

V rámci přípravy kurzu celoživotního vzdělávání byla provedena příprava učebních pomůcek, příprava experimentálních prací frekventantů kurzu s GC-MS přístroji a zajištění vhodných přednášejících nejenom z VŠCHT Praha, ale i externích renomovaných odborníků. Náplní kurzu bude seznámení se základy GC-MS, práce s GC-MS softwarem, interpretace spekter, aplikace GC-MS pro analýzu životního prostředí, předúprava vzorku před vlastní analýzou a využitelností GC-MS pro speciální organické analýzy. Nedílnou součástí budou i praktické ukázky a práce frekventantů s GC-MS přístroji.

V rámci integrace fakulty a školy na projektu podílejí tato pracoviště VŠCHT Praha:

Ústav technologie vody a prostředí (prof. Ing. Václav Janda, CSc.),

Ústav technologie ropy a petrochemie (doc. Ing. Milan Pospíšil, CSc.),

Centrální laboratoře VŠCHT Praha a Ústav plynárenství, koksochemie a ochrany ovzduší (ing. Ivan Víden, CSc.)

Vybavení těchto pracovišť, která se uvedenou problematikou soustavně zabývají a mají s ní tedy i praktické zkušenosti, je na potřebné úrovni: k dispozici jsou tři kvadrupólové bench-top GC-MS přístroje na jednotlivých ústavech a jeden vysokorozlišovací sektorový GC-MS v centrálních laboratořích Vysoké školy chemicko-technologické v Praze. V centrálních laboratořích je k dispozici i LC-MS přístroj (v rámci tohoto rozvojového projektu by sloužil pouze pro demonstrační ukázky speciálních analýz).


Formálně se bude jednat o kurz krátkodobý. Předpokládáme, že kurz bude organizován po dobu tří dnů od úterka do čtvrtku. Z hlediska výuky by bylo lepší využít celý týden, avšak máme obavy, že při vytíženosti pracovníků z praxe by příliš velký časový rozsah mohl být limitujícím faktorem z hlediska poptávky po kurzu. Schéma školení v kurzu bude toto: dopoledne přednášky, odpoledne přednášky a práce se softwarem, vyhodnocování analýz, diskuse, večer praktické ukázky a cvičení frekventantů na strojích. Frekventanti kurzu obdrží osvědčení o jeho absolvování.


Aby byla zajištěna vysoká kvalita kurzu, byli kontaktováni naši přední odborníci z oblasti GC-MS, především pak ti, kteří tuto instrumentální techniku aplikují na analytiku životního prostředí. Většina z nich přislíbila účast na rodícím se kurzu a dodala i možná témata nebo sylaby svých přednášek nebo již hotové přednášky, které by nám mohly vyhovovat. Vznikl tak určitý „zásobník“ přednášek, který bude využíván podle užšího vybraného tématu daného běhu kurzu (například zaměření na vodu, ovzduší nebo tuhé matrice, či zaměření na různé instrumentální techniky, tedy například porovnání sektorových strojů s kvadrupóly, iontovou pastí nebo spektrometrem typu time of fleight). Přednášky nebo jejich sylaby jsou uloženy v tištěné formě (ne všichni potencionální přednášející byli schopni dodat sylaby nebo přednášky v elektronické formě – jedná se o zhruba 300 stran textu) u odpovědného řešitele tohoto projektu prof. ing. Václava Jandy, CSc. a na pedagogickém oddělení VŠCHT Praha u prorektora pro pedagogiku prof. ing. Stanislava Labíka, CSc. Nejedná se vždy o přednášky a příspěvky, které byly vytvořeny původně pro účely našeho kurzu. Po jejich prostudování jsme však došli k názoru, že svou náplní a pojetím nám naprosto vyhovují a budou po případné menší aktualizaci cennou součástí našeho kurzu.

Zásobník přednášek pro kurz GC-MS

Ing. Ivan Víden, CSc. - Základy hmotnostní spektrometrie

Ing. Ivan Víden, CSc. - Interpretace MS spekter

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Techniky nástřiku v GC-MS analýzách

RNDr. Pavel Zachař - Historie hmotnostní spektrometrie

Ing. Ivan Víden, CSc. - Analýza organických látek ve vodách a vodných roztocích

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Izolační a koncentrační techniky pro GC-MS analýzu organických látek ve vodách a vodných vzorcích

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Mikroextrakce tuhou fází 

Ing. Josef Čáslavský, CSc. - MS/MS

Doc. ing. Stanislav Böhm, CSc. - Kvantová chemie a predikce hmotnostních spekter

RNDr. Vítězslav Jiřík - Evropské předpisy pro hodnocení zdravotní nebo environmentální nezávadnosti a rizikovosti v České republice

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. a Ing. Ivan Víden, CSc. - SPME + Twist

Kamil Petrus - Současné možnosti elektroniky pro rychlost hmotnostních spektrometrů

RNDr. Petr Voznica - Využití GC-MS pro analýzu některých reziduí v materiálech, určených pro styk s potravinami nebo pitnou vodou

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Internet + MS

Ing. Ivan Víden, CSc - Analýza těkavých organických látek v ovzduší; kompletní přehled včetně legislativy

RNDr. Petr Voznica - Použití a omezení GC v analytice organických látek při použití MS detekce 

Ing. Josef Čáslavský, CSc. - Analýza polychlorovaných bifenylů, dibenzodioxinů, dibenzofuranů a polyaromátů 

RNDr. Vladimír Sázel - Technika termodesorpce se zaměřením na metody TO1, TO2, TO14, EPA 500-600 a důležité výpočty 

Doc. Ing. Milan Pospíšil, CSc. - Analýza polycyklických aromátů 

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Extrakce tekutinou v nadkritickém stavu (supercritical fluid extraction - SFE), základní principy a postupy, praktické aplikace SFE 

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Analýza organických látek ve vodách a vodných roztocích - přehled metodik

Ing. Josef Čáslavský, CSc. - Využití techniky GC-MS-MS v stopové analytice

RNDr. Petr Voznica - Použití a omezení GC v analytice organických sloučenin ve vodných matricích v návaznosti na MS detekci

Kamil Petrus - Praktické zásady obsluhy a provozu hmotnostních spektrometrů

Doc. Ing. Milan Pospíšil, CSc. - Programové vybavení Xcalibur pro zpracování dat v GC-MS

RNDr. Vítězslav Jiřík - Standardní analytické postupy a jejich návaznost na legislativu

Ing. Josef Čáslavský, CSc. - Hmotnostní spektra pořízená MALDI TOF a jejich interpretace

RNDr. Petr Voznica - Chtěné a nechtěné aplikace chemické ionizace

Mgr. Roman Grabic - Místek Technika MS-MS a interpretace spekter

Kamil Petrus - Porovnání detekce MS kvadrupolovým analyzátorem a iontovou pastí

Prof. Ing. Václav Janda, CSc. - Mikroextrakce tuhou fází

Dr. Helena Samková - Aplikace GC-MS v soudní a klinické toxikologii 

RNDr. Vítězslav Jiřík - Legislativa a úkoly rezortů v ČR při kontrole životního prostředí, stav ve srovnání s EU, WHO a EPA 

RNDr. Vítězslav Jiřík - Autorizace, akreditace a certifikace ve výhledu do budoucna 

Ing. Jiří Tesař, CSc. – Aplikace hmotnostní spektrometrie v analytice minerálních vod

Ing. Vladimír Havlíček, Dr. – Hmotnostní spektrometrie vysokomolekulárních látek

Doc. Ing. J. Dobiáš, CSc. - Kontaminace potravin a poživatin složkami obalových materiálů

Po určitém stadiu úvah a porovnávání byl pro účely kurzu pořízen GC-MS software Xcalibur (Thermo). Pomocí tohoto software budou prováděna cvičení v interpretaci spekter a vyhodnocování dříve pořízených analýz. Současně byla získána demo verze databáze Mass Frontier 4. Pro tuto část kurzu předpokládáme využití počítačových učeben VŠCHT Praha.

Pro praktické ukázky a cvičení budou využity dva kvadrupólové GC-MS instrumenty na Ústavu technologie vody a na Ústavu technologie ropy a petrochemie. Pro demonstrační ukázky pak GC-MS a LC-MS přístroje v Centrálních laboratořích VŠCHT Praha.

Pro účely praktických ukázek a cvičení během kurzu byly připraveny tyto práce: 

1. Analýza těkavých halogenovaných uhlovodíků ve vodě mikroextrakcí tuhou fází a head space GC-MS,

2. Analýza těkavých aromatických uhlovodíků ve vodě mikroextrakcí tuhou fází a head space GC-MS,

3. Analýza chlorfenolů ve vodě mikroextrakcí tuhou fází po jejich předchozí derivatizaci na acetylchlorfenoly,

4. Analýza halogenoctových kyselin ve vodě po jejich předchozí extrakci a derivatizaci na methylestery,

5. Kvalitativní analýza látek z cigaretového kouř mikroextrakcí tuhou fází,

6. Analýza trihalogenmethanů v pitné vodě mikroextrakcí tuhou fází a head space GC-MS

7. Analýza pachotvorných látek ve vzduchu, vodě a tuhých matricích.

8. Stanovení nepolárních extrahovatelných látek GC-FID,

9. Vysokorozlišovací GC-MS.

Po dohodě s frekventanty jsme schopni připravit i další práce a ukázky, podle aktuálnosti tématu, nebo analyzovat a interpretovat jimi dovezené vzorky.

Podle okruhu zájemců jsem schopni pořádat kurz jak pro začátečníky, tak pro pokročilé.

Vzhledem ke kapacitě počítačových učeben ((10 počítačů v učebně) a množství strojů využitelných pro práci a pro demonstrační ukázky považujeme za maximální počet v jednom běhu kurzu dvacet frekventantů.

Rozbor financí

Zhruba 60 tis. Kč bylo čerpáno na chemikálie, standardy a spotřební materiál potřebný na přípravu, popřípadě demonstrace, experimentálních prací pro účastníky kurzu. Na nákup výpočetní techniky bylo spotřebováno 25 tis. Kč. Specializovaný software byl pořízen za 42 tis. Kč. Služby (10 tis. Kč) souvisely s údržbou a opravou přístrojů. Odměny (95 tis. Kč) a stipendia doktorandům (10 tis. Kč) byla vyplacena v původním plánu navrhované a schválené výši. Na cestovném bylo vyčerpáno 20 tis. Kč – pro získání nových poznatků byla aktivně navštívena renomovaná konference 27th International Symposium on Capillary Chromatography, 31. května – 4. června, Riva del Garda, Itálie (účast na konferenci byla plánována již v návrhu projektu) + služební cesty po ČR pro kontakt s potenciálními vyučujícími v kurzu.
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