Zdrojova data k Mossbauerovym spektrim v clanku Tucek
et al. Nat. Comm. 2016 a ukazky jejich zpracovani

Uvod

Na zakladé anonymniho podnétu bylo na jafe 2019 zjisténo, Ze v pfiloze publikovaného ¢lanku
(Tucek et al: Air-stable superparamagnetic metal nanoparticles entrapped in graphene oxide matrix.
Nat. Com. 7,12879, 2016) je v Supplementary figure 6 misto tfi rGznych grafli demonstrujicich stabilitni
méreni nanocastic Zeleza Madossbauerovou spektroskopii uveden 3x zcela totozny graf. Tuto
nedmyslnou chybu autor méfeni (doc. Tucek) nikdy nepopiral a fesil ji po komunikaci s redakci ¢asopisu
odeslanim tzv. Corrections. Doc. Tu¢ek mél k témto stabilitnim mérenim dochovana data pouze po tzv.
filtraci primarnich dat s ohledem na poruchu zalohovaciho systému na jednom ze spektrometrd. Na
zakladé vyvoje dalSich mésich dohledal tym pracovnikli Méssbauerovy laboratofe RCPTM vice neZ
pét let stary vzorek, ktery byl podroben opakovanym analyzam a pfeméreni v zahranicni laboratofi
a zavéry prace tykajici se stability vzorku byly plné potvrzeny touto laboratofi, dalsimi dvéma
zahrani¢nimi odborniky, ktefi jsou svétové uznavanymi experty na interpretaci a zpracovani
Mossbauerovych spekter. S témito zavéry se ztotoznilo i vedeni UP (zde).

Po vyvraceni pochybnosti stran stability vzorku se uvnitf akademické obce PfF nahle objevilo
nové téma — samotna existence surovych dat k ostatnim Mé&ssbaurovskym spektrim uvedenym
v €lanku a spravnost jejich zpracovani. Do ,nezdvislé investigace” se na konci minulého roku pustil
predevsim prof. Opatrny se svym klicovym rozborem (zde), ktery byl bohuZel hojné Sifen v komunité,
prestoZe pracoval s fadou chybnych vstupnich parametr(. Obdobny rozbor byl dokonce poskytnut
¢lenlm VR PFfF a ta na jeho zakladé prijimala usneseni (pficemZ odmitla pfitomnost kolegl
z MGssbauerovy laboratore u diskuze). Vysledky chybného rozboru prof. Opatrného se nasledné
objevovaly v rliznych médiich (napf. MF Dnes, portal Védavyzkum aj.) a na jejich zakladé byly
vyvozovany silné nazory, Ze neexistuji zdrojova data nebo Ze nelze dosahnout sniZeni Sumu tak, jak jej
prezentoval prvni autor prace, doc. Tucek.

BohuzZel teprve po téchto skutecnostech a nepodloZzené medializaci, jsme az 7. 2. 2020
obdrzeli oficidlni podnét od pana rektora, jehoZz soucasti byly i dva klicové body k vyjasnéni: i)
existence zdrojovych dat pro Mdossbauerova spektra uvedena v hlavnim textu clanku vcetné
nizkoteplotnich dat; ii) rekonstrukce fitovaci a filtrovaci procedury pouzivané doc. Tuckem.

Zahajili jsme tedy prace tykajici se podnétu véetné dikladné analyzy rozboru prof. Opatrného
a naprogramovani software, ktery byl popsan v ¢lanku Prochdzka et al. Meas. Sci. Technol. 2010 a ktery
pouzival doc. Tucek. Jak jsme jiz zminili, prof. Opatrny se ve svém rozboru dopustil hned nékolika
fatalnich chyb stran vstupnich predpokladd, ¢imz dosel k mylnym zavérdm. Predevsim zcela opomenul
nastroje analytického software Mosswinn poskytujiciho daleko komplexnéjsi fitovaci a filtracni funkce
nez pouze software Prochazka et al. Také v pripadé filtracniho postupu Prochazka et al. Meas. Sci.
Technol. 2010 se prof. Opatrny oviem dopousti chyb, nebot pracuje s tzv. slozenymi spektry, ktera
maiji jen 512 bod(l. Ve zminéném ¢lanku je pti analyze ovsem pouZivano neslozené spektrum o 2048
bodech. Nizkoteplotni spektrometry pouzité v ramci studie v Nat. Comm. zaznamenavaly spektra pravé
na 2048 bodu (jak je vidét ze spekter nize). Tento fakt ma vyznamny vliv na pouZzitelnost filtracnich
procedur. Pokud tedy filtrace probihala na plném rozsahu a na nesloZzeném spektru, bylo takto ve
skutecnosti ziskano 4x vice datovych bodu, nez v analyzach prof. Opatrného.


https://www.upol.cz/univerzita/uredni-deska/dokumenty/nat-comm-2016/
https://www.dzurnal.cz/wp-content/uploads/2019/12/Note-Moesb9.pdf

V dalSim textu uvadime surova Mossbauerovska data pro méreni pfi 300, 50 a 5 K, vysledky
filtrace po aplikaci filtracniho software Prochazka et al. Meas. Sci. Technol. 2010 a spektra po aplikaci
vybranych nastrojli software Mosswinn vcetné zpracovani v programu Origin. Pro srovnani jsou
uvedena i spektra z clanku Tucek et al. Nat. Comm. 2016. Jak je patrné, prozatim jsme dosahli pfi
zpracovani a filtraci dat dobré shody s publikovanymi spektry. Tento prvotni vysledek povazujeme
za velmi cenny obzvlasté s ohledem na fakt, Zze doc. Tuéek mél mnohem hlubsi znalost moZnosti
pouziti softwarového baliku Mosswinn a také proto, Ze testujeme jesté dalsi nastroje uvedeného
software.

Ukdazka spekter a filtracni procedury

Pro ucely rekonstrukce fitovacich a filtra¢nich procedur jsme pouZili nasledujici postup:

1. Fitace zdrojovych dat pro identifikaci moznych sloZek spektra spole¢né s vyuzitim
komplementarnich znalosti z ostatnich technik.

2. Pomoci frekvenéniho filtru Prochdzka et al. 2010 byly odfiltrovany statisticky nevyznamné i
vysoké frekvence na neslozeném spektru o 2048 bodech.

3. Protoze se centralni piky slévaji, je obtizné stanovit pfesné jejich pozice a dalsi parametry
potiebné pro vypocet jejich relativnich ploch. Proto se mimo plochy pik( provadéla korekce
odskocéenych bod0 k zarovnani Sumu tak, aby numericky nezatézoval zpfesnéni poloh
nalezenych pikd (analogicky se napt. v analytické chemii vyznacuji pro vypocet plochy pouze
piky a nikoliv jejich mnohdy komplikované pozadi)

4. Zpresnéni pozic pikl signalu pomoci kombinace filtrd ,,noise reduction” a , line sharpening”
zahrnutych v programu Mosswin. Funkce ,,noise reduction” umoziuje specificky potlacovat
frekvence spojené se Sumem. Funkce ,line sharpening” provadi dekonvoluci signdlu a tim
zprfesni pozice a tvary pikd.

5. Provedeni fitu s identifikovanymi zpfesnénymi parametry.

S ohledem na mnoZstvi parametrd, které jednotlivé kroky filtracniho postupu vyzaduji (pocet
vymazanych frekvenci, provedeni kontroly odskocenych bod{, nastaveni filtrd v Mosswin) neni
jednoduché pripravit jednouchy kéd, ktery by vSechny tyto aspekty zohlednil.

Je dlilezité upozornit, Ze pro spravné urceni fyzikalniho modelu a tedy i fitovani spekter jsou
klicové doplrikové techniky, jako je napfiklad magnetometrie (PPMS, SQUID), HRTEM, RTG difrakce
(XRD), nebo rentgenova fotoelektronova spektroskopie (XPS). Mdossbauerova spektroskopie tak
obvykle neni pouzivana jako samostatna technika, ale v kombinaci s vySe uvedenymi technikami.
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Obr. 2: Spektra z obr.1 po aplikaci filtrace sumu dle Prochdzka et al. 2010 s korekci uskocenych bodli.
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Obr. 3: Spektra z obr.2 po aplikaci filtracnich ndstroji obsaZenych v SW Mosswinn s korekci uskoc¢enych bod.
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Obr. 4: Spektra uvedend v ¢lanku Tucek et al. Nat. Comm. 2016.

Komentar ke zpracovani dat

Uvedené priklady maji za ukol predevsim demonstraci existence zdrojovych dat a schopnosti
filtracnich ndstrojd potlacit Sum. Vysledna podoba spektra (pomér signdlu k Sumu) je pfimo zavisla na
kombinaci a mife poufziti jednotlivych algoritm(, ptipadné opakovani jednotlivych krokdl. Uspé$nost
téchto procesl je silné zavisla na zkuSenostech jejich uZivatele a znalosti moZnosti pfislusnych
softwarovych nastroju.



Byla poskytnuta surova data pro méreni pti 300, 50 a 5 K (k dispozici zde)

e Na téchto datech byla ukazana aplikovatelnost filtracni procedury Prochazka et al. Meas. Sci.
Technol. 2010, aplikovatelnost nastrojli software Mosswinn a rekonstrukce celé procedury

e Vysledna spektra po aplikaci obou softwarovych nastroji vykazuji vysokou miru shody
s publikovanymi daty jak z hlediska miry Sumu, tak z hlediska kvalitativnich i kvantitativnich
charakteristik spekter.

e Vysledna spektra vykazuji vysokou miru shody i se spektry vychazejicimi ze zdrojovych dat.

e Vlivem filtrace nedochazi ke zméné charakteru spektra z hlediska pfitomnych spektralnich
komponent.

e Detailni popis jednotlivych krokd bude po finalnich verifikacich soucasti materialti, které
predame panu rektorovi pro posouzeni zahrani¢nimi experty.

Protoze se mohou objevit hlasy, pro¢ jsme tyto vysledky neposkytli dfive, upozorriujeme, ze
konkrétni podnét a poZadavek na ovéreni fitovaci procedury jsme obdrzeli pred pfiblizné 14 dny, jisty
Cas si vyzadalo programovani software Prochazka et al. Meas. Sci. Technol. 2010 a testovani
komplexnich nastroji baliku Mosswinn na dostupnych reélnych datech.

Od pocatku této ,kauzy” spadaji dle naseho nazoru veskeré podnéty do roviny ryze védecké
diskuse, nikoliv do roviny etické debaty. Mossbauerova spektroskopie je pomérné slozita
experimentalni technika z hlediska realizace méreni, zplsobu zpracovani i interpretace spekter.
V dalsim prispévku na nékolika prikladech ukazeme, jak odlisné zplisoby a pfistupy ke zpracovani dat
s pouzitim stejného fitovaciho software lze v literature nalézt a Zadné z nich nejsou povazovany za
umyslnou manipulaci s daty. V pfipadé ovérovani dat v ¢lanku Tucek et al. Nat. Comm. 2016 vSechny
prozatimni vysledky tykajici se stability vzorku ¢i pouZitych fitovacich a filtraénich algoritmi
potvrzuji zavéry prace.


https://www.rcptm.com/wp-content/uploads/2020/02/NatComm-RAW-data.zip

