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Milé kolegyné a kolegové, vaizeni ctendri,

doufam, Ze jste tento text dostali do ruky pri registraci na jiz 72. sjezd chemikii (Sjezd) na Novotného ldavce ve
stovezaté maticce Praze a Ze si ho budeme moci precist spolecné, napriklad u kavy v prestavkach mezi jednotlivymi bloky
Jednani Sjezdu. Jak dobre vite, Piedsednictvo Hlavniho vyboru CSCH, spolu s organizacnim a védeckym vyborem Sjezdu,
se po dlouhém vahani v dobé vrcholici pandemie Covidl9 na jare letosniho roku rozhodly jit do rizika a pokusit se
72. sjezd usporadat (po Ctyrech letech opét v Praze) i pres pretrvavajici nejistotu, zda epidemiologicka situace umozni
poradani akci tohoto formatu a velikosti a zda budou mit cesti a slovensti chemici vitbec zajem a odvahu se na Sjezdu
osobné setkat.

V dobé hromadného ruseni vSech narodnich i mezindrodnich konferenci jsme se rozhodli pokusit se nabidnout ceskym
a slovenskym chemikiim alespon nejakou moznost osobniho setkani ,,tvari v tvar* a nikoli jen setkani ,,tvari v tvar* pres
monitor. A to i za cenu rizika, Ze se mize stat, Ze se prihlasi tak malo ucastnikii, Ze budeme nuceni Sjezd z financnich
duvodit na posledni chvili zrusit, i toho, Ze nam v jeho usporadani miize na posledni chvili zabranit nepriznivy vyvoj
epidemiologické situace.

V dobeé, kdy pisi tyto radky, cca ctyri tydny pred terminem zahdjeni Sjezdu, sice stale neni jisté, zda nam ,,ZIly skiet
Koronavirus“' v jeho uspordadani nezabréni, jasnd ale je velmi pozitivni odezva chemické verejnosti na nasi nabidku
moznosti setkani. K dnesnimu dni je na Sjezd zaregistrovano vice nez 300 ucastnikii, jejichz prispévky byly usporddany do
celkem 15 odbornych sekci. V nich je zarazeno 157 predndsek a pro plakatovou sekci v Narodnim technickém muzeu
pripraveno celkem 119 plakatovych sdéleni. Prostor pro mezioborové setkdavani a inspiraci by melo poskytnout sedm
vyzvanych prednasek Spickovych ceskych odbornikii. Obohacenim letosniho Sjezdu by méla byt hojna ucast kolegii, kteri se
misto sjezdii chemikii obvykle ucastni spise pravidelnych, ale letos zruSenych, Mezindrodni chemicko-technologické
konference nebo Biochemického sjezdu. Konecnd podoba spolecenského programu Sjezdu bude zaviset na aktudlni
epidemiologické situaci.

Pro studentské ucastniky byla jako obvykle pripravena moznost prihlasit své prace do nékteré z rady soutézi — letos
byla konkrétné vyhlasena Cena Ceské spolecnosti chemické, IUPAC Poster Prize, Cena rektora Univerzity Pardubice pro
nejlepsi studentsky poster a Cena rektora Univerzity Pardubice pro nejlepsi poster studenta Univerzity Pardubice. V ramci
Sjezdu probéhne také setkdani mladych ceskych a slovenskych chemikii, porddané Sekct mladych pod zdstitou Ceské
spolecnosti chemické a Slovenské chemické spolecnosti.

Na organizaci Sjezdu se jako obvykle podilela, nebo na jeho organizaci prispéla, rada firem a instituci. Partnery
Sjezdu, spoluporddaného CSCH, Slovenskou chemickou spolocnostou a Ceskou spolecnosti priimyslové chemie, jsou Rada
védeckych spolecnosti CR, EuChemS — European Chemical Society, Chemistry Europe — European Chemical Societies
Publishing, CSVTS, CVUT v Praze, Univerzita Pardubice, Univerzita Palackého v Olomouci a Vysokd Skola chemicko-
technologicka v Praze. Jako vystavovatelé jsou k dnesnimu datu zaregistrovani Shimadzu, Optik Instruments, Metrohm,
ANAMET, D-Ex, Nicolet, NETZSCH a P-Lab. Zdstitu nad Sjezdem prevzal rektor CVUT v Praze, doc. RNDr. Vojtéch
Petracek, CSc.

Koncim tento uvodnik tak, jak jsem jej zacal — tedy nadéji, zZe se riziko vyplati a rozhodnuti uspordadat nas tradicnt
Sjezd i v této nejisté dobé se ukdze jako spravné. Doufam, ze 72. sjezd se zapise do dlouhé historie sjezdii chemikii jako
sjezd uspesny, i kdyz porddany ve vyjimecné dobe.

Jan John

LITERATURA
1. https://www.detskebasnicky.cz/zly-skret-koronavirus/, stazeno 7.8.2020.
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CHEMIE V NARODNI GALERII

RADKA SEFCU

Narodni gelerie Praha, Staroméstské nam. 12, 110 15 Praha 1
radka.sefcu@ngprague.cz

Exaktni chemicka a fyzikalni analyza zacala byt
v Evropé vyuzivana v pribéhu restauratorskych postupt jiz
v 19. stoleti. Védecky vyzkum je fundamentalni slozkou
celého procesu poznani materidlovych a technologickych
aspektll vytvarnych dél, jeho ochrany a restaurovani. Hlavni
zodpovédnosti védce v oblasti ochrany uméleckych dél je
poskytovat analytickou a technickou podporu pro zachovani
a restaurovani kulturnich objektli pomoci védeckych analyz
atechnik, tzn. identifikace materidll, vyvoj a testovani
novych analytickych technik a zafizeni, konzervac¢nich
materialtl i studium degradacnich procest.

Prvni analyzy pigmentti provedl londynsky lékai John
Haslam v roce 1800 na vzorcich z nasténnych maleb z kaple
sv. Stépana ve Westminsteru'. Mnoho vyznamnych chemika,
fyzikt, ale 1 1ékatti jako byl Humphry Davy, Michael Faraday,
Max Pettenkofer nebo Louis Pasteur feSilo otazky spjaté
s identifikaci a restaurovanim uméleckych d&l%. V roce 1888
vznikla prvni chemicka laboratof v Kralovském muzeu
(Konigliches Museum) v Berling, kterou fidil Friedrich
Rathgen.

Po vzoru piednich svétovych instituci byla v 60. letech
20. stoleti zfizena chemicko-technologicka laboratof
v Nérodni galerii Praha (NGP) a od té doby je jiz plné
etablovana v jeji struktufe. Chemicko-technologicka laboratof
vNGP se jako jedna z mala laboratoti v Ceské republice
specializuje na prizkum vytvarnych uméleckych dél. Vznik
laboratofe je spjat se jménem Eugena Siméacka, ktery se
zaslouzil o zalozeni a svymi navrhy vyznamné ovlivnil
soucasnou podobu laboratote, ktera se od roku 1970 nachézi
v Anezském klastefe v Praze. Simatkem byly definovany
zakladni tkoly pro nové vznikajici chemickou laboratof
a naroky na odborného pracovnika (chemika), ktery mél mit
dostatecnou odbornou kvalifikaci...“ a to zejména znalosti
klasické i moderni analytické chemie, fyzikalni chemie,
anorganické a organické chemie, silikdtovych materidlt,
textilni a makromolekularni chemie. Od pocatku se analyzy
v laboratofi soustfedi na identifikaci materiali a rovnéz fesi
otazky spjaté s pravosti uméleckych dél. Jindfich Tomek,
Dorothea Pechova a Ivana Vernerova, plsobici v laboratofi od

70. do 90. let 20. stoleti, pti prizkumech zavadégji
mikroskopické metody nebo prvkovou analyzu na
spektrografu  Q-24.  Laboratof byla plné vytizena

pfirodovédnymi prizkumy na nejvyznamnéjSich dilech ze
sbirek NGP, napf. Rtzencova slavnost od Albrechta Diirera,
Deska s Ceskymi zemskymi patrony, Deska z Dubecka,
Tympanon severniho portalu kostela P. Marie pfed Tynem,
obraz od El Greca, Mistra Tfeboiiského oltdfe a jednim
znejvyzanméjSich praci byl prizkum maleb Mistra
Theodorika’.

Na pocatku 20. stoleti nastupuje dalsi generace chemiki
a do pruzkumu zacleniuje prvkovou analyzu na elektronovém
mikroskopu, strukturni analyzu metodou Ramanovy a
infraervené spektroskopie a v neposledni fadé¢ i kompletni
techniky pro neinvazivni priizkum uméleckych d¢l (obr. 1).
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Obr 1. Neinvazivni prizkum metodou Ramanovy a infracervené
spektroskopie

V soucasnosti jsou v chemické laboratofi ro¢né
provadény stovky pruzkumt vytvarnych dél. Je zde ulozen
ojedingly archiv vzork malby, polychromie, pigmentt, pojiv,
vzorkl textilu, dieva a polymernich latek, ale i laboratornich
zprav od prvnich let fungovani. V ramci vyzkumnych
projektli se odborni pracovnici specializuji na ptirodovédné
prizkumy, jejichz vysledky jsou implementovany do
komplexnich znalosti materidlové podstaty vytvarného dila
ajsou vychodiskem k posouzeni samotnych vytvarnych
technik®.

V ramci pfirodovédnych prizkumt byla zkoumana napf.
dila Mistra VySebrodského oltare, Mistra Michelské madony,
Mistra Litoméfického oltafe, Rembrandtiv obraz Ucence
(diive Rabin), ale i obrazy Jakuba Schikanedera, Antonina
Slavicka, Frantiska Kupky, Josefa Capka, Emila Filly dila
franzouzskych impresionist, ¢i kinetické plastiky Zdenka
Pesénka, ze Sbirky asijského uméni japonské dievotezy
Kacusiky Hokusaie, buddhistické plastiky, tibetské thangky ¢i
indické ragamalové album.

Laboratoi v NGP slouzi jako odborné zazemi a garant
pro  vSechny typy kulturnich instituci, zejména
sbirkotvornych, a rozviji mezioborovou spolupraci s historiky
umeéni, restauratory-konzervatory a dal$imi specializovanymi
odborniky. Chemicko-technologicka laboratot se
v soucasnosti svym vybavenim a moznostmi fadi na svétovou
uroven. Zaroven je naprosto unikatnim pracovistém — lidrem
pro priizkum vytvarnych materialt a technologii v ramci CR.
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PEROVSKITE PHOTOVOLTAICS FROM THE
VIEWPOINT OF ELECTROCHEMISTRY

LADISLAV KAVAN

J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry, Czech Academy
of Sciences, Dolejskova 3, CZ-18223 Prague 8
kavan@jh-inst.cas.cz

The perovskite solar cell (PSC) demonstrated
unprecedented efficiency jump from 3.8% to near 25% during
2009-2020. The state-of-art PSCs exhibit now comparable
efficiencies to those of the best solid state photovoltaics (Si,
GaAs, CIGS, CdTe)l‘z. This solar cell is sometimes called
a ‘young sister’ of dye-sensitized solar cell (DSSCy* to
highlight their common principles: The generic perovskite,
CH;NH;Pbl; was actually disclosed for the first time in
a liquid-junction photoelectrochemical device identical to
a quantum-dot  sensitized DSSC!?*.  Yet, there were
surprisingly few succeeding electrochemical studies of PSCs.
This is obviously due to the unstability of CH;NH;Pbl; and
other used perovskites in almost all usual electrolyte
solutions®. Hence, one of the key discoveries promoting the
success of PSC was the replacement of liquid electrolyte
solutions by solid hole-conducting media®.

Figure 1 shows the traditional n-i-p architecture of PSC.
The hole-collecting terminal (e.g. Au) is interfaced to a hole-
transporting medium (HTM), e.g. spiro-OMeTAD or
CuSCN’. The core of negative electrode is a nm-thin electron
-selective layer (ESL) usually made from TiO, or SnO, which
is deposited on top of F-doped SnO, (FTO) electrode serving
as electron collector. Exactly the same concept is used in the
photoanode of DSSC®. Hence, this electrode is a subject of
systematic materials-screening and structural optimizations,
in which electrochemistry plays an important role®*’.

ESL selectively transports electrons from the
photoexcited perovskite to the back contact, but at the same
time prevents recombination of these electrons with
perovskite or hole conductor. Amorphous ALD-made SnO,
or TiO; films are pinhole-free for thicknesses down to several
nm, but amorphous and crystalline ALD SnO, films
substantially differ in their conduction band positions'®. The
mesoporous scaffold (if present) is composed of oxide
semiconductors (TiO, or SnO,) or insulators (Al,O;, SiO,,
Z1r0,). The vectorial charge-transfer over several interfaces in
PSCs requires right alignment of conduction band minimum
(CBM) and valence band maximum (VBM) of the relevant
materials. The alignment of CBMs of perovskite/ESL is
requested in addition to compact morphology of thin films.
Both properties can be characterized electrochemically
considering the relations of band energetics and
electrochemical potentials in the absolute scale (0 V vs. SHE
~-4.44 eV vs. vacuum see Fig. 1).

The energy of CBM is usually measured by optical
spectra (giving the band gap) and photoelectron spectra (XPS,
UPS) providing VBM and work function. Electrochemical
alternative is the measurement of the flatband potential,
which yields primarily the Fermi level (work function) and
CBM, too.

However, there is a considerable controversy between
the electrochemical and vacuum (XPS, UPS) techniques
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about the position of CBM in TiO, (anatase, rutile, including
the crystals with distinguished facets). To address this
controversy, a refined electrochemical analysis was carried
out employing single crystal TiO, electrodes (anatase, rutile,
brookite) together with vacuum and near-ambient pressure
XPS studies and Kelvin probe measuremmets. This, together
with theoretical (DFT) modelling points at the effect of
interface influencing the CBM positions. Even the adsorption
of monolayer of water causes the relevant shifts, and allows
thus rationalization of the mentioned conflicts.
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Fig. 1. Scheme of the of perovskite solar cell (mesoscopic n-i-p
type). ESL = electron selective layer, mp-L = mesoporous layer
infiltrated by perovskite, HTM = hole-transporting medium

This work was supported by the Grant Agency of the Czech
Republic (contract No. 18-08959S).
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PL-03
ANALYZA GLYKANOV V DIAGNOSTIKE
RAKOVINY

JAN TKAC, TOMAS BERTOK, EDUARD JANE,
MICHAL HIiRES, LENKA LORENCOVA, VERONIKA
GAJDOSOVA, ANNA BLSAKOVA, FILIP KVETON,
STEFANIA HRONCEKOVA

Chemicky ustav, Slovenska akadémia vied, Dubravskad cesta
9, 845 38, Bratislava, Slovensko
Jan.Tkac@savba.sk

Analyza glykanov (komplexnych sacharidov
naviazanych na protein alebo lipidy) je stale dolezitejSia pri
diagnostike choréb vratane réznych druhov rakoviny.
Hlavnym dévodom tohto tvrdenia je skutoCnost, ze
genomické/proteomické profily nemozno pouzit na uplné
pochopenie mnohych patologickych procesov. Glykany st
sucastou 70 % vSetkych intracelularnych proteinov, pricom
80 % membranovych proteinov je glykozylovanych, co
sposobuje, ze kazda bunka v naSom tele je glykozylovana.
Glykoproteiny mozno teda velmi ucinne aplikovat' ako
biomarkery rozli¢nych typov rakovin.

Glykdny su na informacie bohaté molekuly
zOcastiujuice sa mnohych fyziologickych a patologickych
procesov.  V prezentdcii  budii  uvedené  zékladné
charakteristiky glykdnov apreco ich je mozné vyuzit na
diagnostiku  rakovinovych  ochoreni. Predstavime si
v klinickej praxi pouzivané biomarkery vyuzivané na
diagnostiku rdéznych typov rakoviny, najmé vsak prostaticky
$pecificky antigén (PSA), povazovany za najlepsi
diagnosticky rakovinovy biomarker. Tento biomarker vSak
nie je na diagnostiku rakoviny prostaty vel'mi vhodny, ¢o
podciarkuje aj skutoCnost, Ze objavitel tohto biomarkera
tvrdi, Ze tento biomarker je vhodny na monitorovanie
progresie ochorenia. NavySe ani regulacné urady nemaju
jasno v tom, ¢i sa tento biomarker na diagnostiku rakoviny
prostaty pouzivat ma a akda ma byt ,cut-off koncentracia
tohto biomarkera v krvi aby sa limitovali faloSne negativne
alebo falo$ne pozitivne vysledky.

Analyza glykanov moze nielen spresnit diagnostiku
rakoviny prostaty, ale je vyuzitend pri prognoze pacientov
s rakovinou prostaty, ¢i na monitorovanie efektivnosti lieCby
tychto pacientov. Cast prednasky bude venovana spdsobu
akym sa validuju nové biomarkery a aké s hortce trendy
v diagnostike roznych typov rakovin napr. analyzou
€x0zOomov.

Tento prispevok vznikol s podporou projektu APVV (17-
0300), s podporou projektov Ministerstva zdravotnictva SR
(2018/23-SAV-1 a 2019/68-CHUSAV-1) a s podporou ERC
Proof of Concept grantu (825586).
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PL-04
FORENZNI ZKOUMANI TEXTILIf A VLAKEN

IVANA TURKOVA*, MAREK KOTRLY

Kriminalisticky tistav PCR, Strojnickd 27, post.schr. 62/KU,
170 89 Praha 7
ivana.turkova@pcr.cz, marek.kotrly@pcr.cz

Forenzni védy zahrnujici i pfirodovédné a chemické
postupy  predstavuji  soubor metod, které vedou
k identifikacim osob ¢i material. Ve vysledku napomahaji
pii hledani dtikazi v riznych kauzach. Textilni vlakna byla
pravdépodobné prvnimi mikrostopami, které byly vyuzity
jako dukaz v pribéhu objasiovani trestné ¢innosti. Z pohledu
historie kriminalistiky se jedna o skupinu kriminalistickych
stop, jejichz vyznam byl akceptovan jiz od konce 19. stoleti.

Zkoumani fragment textilnich materiald a vlaken ve
forenzni oblasti je pomérné narocnou disciplinou, kterd klade
zejmény vysoké naroky na odbornou erudici specialisttl, kteti
je provadéji. Kvalitni vykon znalecké Cinnosti tohoto druhu
stop vyzaduje znalosti z textilni technologie i od&vnictvi,
v nékterych ptipadech i trichologie, zvladnuti
mikroskopickych ~ technik a  dal§ich  relevantnich
instrumentalnich metod. Vedle téchto dovednosti — musi
znalec spliovat i dalsi pozadavky pro potieby interpretace
vysledkit zkouméni. Musi disponovat hlubokymi znalostmi
o chovani tohoto druhu stop a mit dostate¢né povédomi
o moznostech a uskalich jinych odvétvi kriminalistického
zkoumani. Je zjiStovan nejen material textilnich
mikrofragmentd a vlaken, ale vyznamné je napf. prokdzani
vzajemného transferu vlaken zodévu na odév, a tim
i prokdzani pfimého kontaktu pachatele s obé&ti, coz hraje
vyznamnou roli pii rekonstrukci pribéhu a mechanismu
trestnych ¢int.

V soucasné dobé nepostauje pouha identifikace
textilniho materidlu ¢i vlaken, ale rozhodujici mohou byt
i zvlastni markanty, napf. odlisnd morfologie, typ poskozeni
vlakna ¢i degradace, apod. Zkoumani pak vyzaduje i nasazeni
laboratofe  (kvalitni optické polarizacni a  digitalni
mikroskopy, mikrospektrofotometry, infracervené
a Ramanovy spektrometry, elektronové mikroskopy atd.).

Fie_Optons._Windows_Help

ok (AR

Fverags GBS

Schéma 1. Kvantitativni méFeni barevnosti a komparace cerve-
nych morfologicky shodnych vliken polyesteru (mikroskop Zeiss,
s modulem MPM 800s, software Spectra Vision)
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Foto 1. Textilie v pFipadu ,,Cold case“ — detail poruseni vliken

Rika se, e spravedlnost je slepd.... Nicméng véda jde
kupfedu a se zavadénim novych ¢i  zdokonalenych
instrumentaci a metod je mozné se i po letech vracet zpét
k dnes jiz tzv. ,cold case”, a zkusit aplikovat posledni
poznatky forenzni védy na archivované stopy. Nad hledanim
relevantnich stop po stielbé na textilnim materidlu
v odlozeném pfipadu z 60.tych let 20. stoleti, kdy zemiel
kaplan V. K. udajné po zasahu bleskem pfti bouice, se zamysli
jedna z kazuistik.

Ze zajimavych studii byl na KU PCR proveden
multidisciplinarni prizkum tzv. ,tsants* ze sbirek Naprstkova
muzea v Praze, ktery byl zaméfen na jejich technické
provedeni, biologickou charakteristiku a mikro analyzu
uzitych pfirodnich vldken provazka spojujicich rty a kozni
fezy v zéhlavi tsants.

Riznorodost forenznich kauz z oblasti textilii a vlaken
poskytuje znalci ziskavani neustale novych poznatkt a vhleda
na nékteré nestandardni stopy. On-line konzultace
problematik s dal§imi evropskymi forenznimi pracovisti
vramci ENFSI (European Network of Forensic Science
Institutes — organizace, ktera sdruzuje evropské statni
forenzni instituce nebo kriminalistické tstavy) pak nejen
validuji aplikace analytickych postupl zejména pii zkoumani
stop zmista Cinu, ale voblasti interpretaci mohou
v naroénych kauzach ptispét ke spravnym dedukcim.

Rozvoj mikroanalytickych technik byl na KU PCR podporen
projektem MVCR VI20172020050.
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PL-05
MUJ ZIVOT S CHEMICKOU TECHNOLOGII

JOSEF PASEK

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze
Alena.Krivska@vscht.cz

Za asi 60 let jsem v Ceskych i zahrani¢nich zavodech
realizoval asi 50 chemicko-technologickych  procest.
Realizace byla vétSinou doprovazena investicni c¢innosti.
Celkovou ro¢ni produkcei realizovanych procesti odhaduji na
1 mld Euro, tedy asi 25 mld K¢. Na vyvoji procesti pracovalo
pochopitelnd mnoho lidi jak z VSCHT Praha, tak
z projekénich organizaci a z vyrobnich zavodi. Na tomto
misté bych chtél vzpomenout hlavni spolupracovniky
VSCHT Praha doc. Dvotéka, Ing. Volfa, Ing. Pexidra,
Ing. Richtra, doc. Kondelika, Ing. Jarkovského, Ing. Petriska
a doc. Filu. Pracovnikl z projekénich organizaci a zejména
z chemickych zavodi byly desitky. V nésledujicich tabulkach
uvedu piehled realizovanych procest podle firem.

Ceska republika
Firma Rok Proces Kap.
t/rok

BC-MCHZ 1956  Odpafovani cyklohexanolu  jen uprava

Ostrava 1962  Cyklohexylamin 1 600
1975  Cyklohexylamin 2 2000
1990- Cyklohexylamin+ 30 000
dosud  dicyklohexylamin 3
1963  Anilin 1 500
1968  Anilin 2 2000
1975  Anilin 3 8000
1985  Anilin 4 100 000
2006  Anilin 5 170 000
1966  Isopropylamin 3000
1986  Ethylaniliny 600

1990  Dimethylcyklohexylamin 1 3000
2016  Dimethylcyklohexylamin 2 4000
1995  Pentamethyldiethylentriamin 1000

1995  2-Ethylhexylamin 1000
1995  Butylamin 500
1995  Benzylamin 800
1995  Diethyloxalat 1000

2019  Isodecyloxypropylamin 1. kam.
Unipetrol 2004  Naftalen z pyrolyzniho oleje 12 000
Kaucuk 2002  Rektifikacni linka — kapalné
Kralupy kaucuky

Diamo 2009  Likvidace podzemnich 1. etapa
roztokl po tézbé uranu
2012 Likvidace podzemnich 2. etapa
roztokll po t€zb¢ uranu
Spol- 1970  Furfurylalkohol 300
chemie
Usti
1972 Oktadecylamin 300

Tempe- 2016  Regenerace methanolu pti
ratior vyrob¢ bionafty
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Slovenska republika

Firma Rok  Proces Kapacita
Istrochem 1970  Antiozonant 500
Duslo 1980  Poloprovoz antiozonantli
1985  Difenylamin 12 000
1985  4-Aminodifenylamin 14 000
1985 2 typy antiozonantli 14 000
1985  siran sodny
1985  Pd katalyzator
1985  Dehydrogenace
Methylisobutylkarbinolu
Chemko 1995  Hydrogenace
Strazske tetramethylpiperidonu
1995  Regenerace
isopropylalkoholu
1998  Rekonstrukce rektifikace
cyklohexanonu
Petrochema 1995  Rekonstrukce
Dubova dodecylbenzenu
Jiné
Firma Rok Proces Kapacita
Taminco, 2004  Univerzalni rektifika¢ni
nyni kolona
Eastman
Chemical
zavod Gent
2006  Kontinualni vyroba
pyrolidonu
2005  Dimethylaminopropylamin
2008  Dimethylamid kyseliny
dekanové
2007  Dimethylacetamid
zavod St. 2010  Dimethylaminopropylamin
Gabriel,
zavod Pace, 2012  Hydrogena¢ni domethylace —
USA dimethyldodecylamin
zavod 2012  Hydrogenacni rafinace
Leuna, destila¢nich zbytkit MA
SRN
2013 Pokusna vyroba
methylformiatu
Tosoh, 2003— Anilin 300 000
Japonsko 2007
Cina 1998  Kyselina chloroctova 10 000
Zavkom, 2015  Regenerace acetonu
Rusko
2018  Koksarensky naftalen,
Magnitogorsk
Pigment, 2015  Uprava rektifikace
Rusko methylanilinu

Ceskd chemie nepatii k silngm stronkdm naSeho
prumyslu a tvaréi prace v chemické technologii je relativné
slaba. Vétsinu velkych procesi jsme dovezli jako know-how,
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Ceska stopa v zahrani¢nim chemickém primyslu je témet
neznatelna. Napt. z Japonska jsme dovezli n€kolik proces,
do Japonska jsme vSak zadné know-how nedodali. Z nasi
dilny vyslo nékolik procest, které patii mezi nékolik
nejvétsich na  svété:  Anilin, Cyklohexylamin a
dicyklohexylamin a Dimethylaminopropylamin.

I kdyz "vytéznost" naseho vyzkumného usili je relativné
vysoka, fadu procesi jsme pouze zpracovali laboratorné,
nekteré z nich byly ovéfeny i na poloprovoznich jednotkach,
nikdy vSak nebyly realizovany.

Na nékteré procesy si dovolime nabidnout know-how,
pochopitelné spolu s vlastniky procesi.

Proces Prumyslovy partner
Anilin BC-MCHZ (Vanhua Group)
Cyklohexylamin BC-MCHZ (Vanhua Group)
a dicyklohexylamin

DABCO BC-MCHZ (Vanhua Group)

Eastman Chemical
Eastman Chemical
Synthesia

Duslo

Dimethylaminopropylamin
Kyselina mravenci
2-Ethylhexyl nitrat

Terc. butylamin pfimou adici

Mohu nabidnout své velké zkuSenosti v oblasti

rektifikace.

Co je know-how chemického vyrobniho procesu?

V tomto sméru jsou znalosti dosti slabé. Mnoho
chemikil se domniva, ze staci umét latku vyrobit, podle jiného
je vSe jiz popsano v literatute a vyrobni jednotku si miize
kazdy sam realizovat. Pro¢ potom naSe podniky procesy
nakupuji od zahrani¢nich firem, kdyZ je realizace tak snadna?

Know-how je souhrn velkého mnozstvi informaci, které
jsou nutné k realizaci vyroby, pficemz nositel garantuje:

zatizeni podle know-how bude vyrabét zadané mnozstvi
latky,

garantovana je mérna spotieba surovin a energit,
garantovana je i kvalita produktu

automatické fizeni procesu na soudobé urovni.

napf. nesta¢i umét néjak redukovat nitrobenzen na anilin
vodikem. Jen namatkou uvedu né€kolik parametri:
vytézek anilinu na NB musi byt alespoii 99 %,

pokud proces nevyuziva reakéni teplo k vyrobé pary, tak
dnes nepiipada v uvahu.

Dnes existuje 5 firemnich know-how na vyrobu anilinu
jejichz ekonomika se pfili§ neli$i, provozuji se stale jesté
starsi procesy, které vsak jiz nikdo znovu nepostavi.

Uspory energie v chemické vyrobé

Chemicka vyroba je velkym spotiebitelem energie,
zejména tepla, a pfi realizaci vyrobnich procesi je mozné
mnoho tepla usetfit. Ve zpracovatelské chemii se realizuji
predevsim exotermni procesy a vyuziti reakéniho tepla nabizi
mnoho moznosti uspor. Napf. na§ proces na vyrobu anilinu
produkuje v reaktoru paru o tlaku 20 bar, dnes pfipravujeme
proces na hydrogenaci anilinu na cyklohexylamin, ktery je ve
spotiebé tepla sobéstacny.

V souvislosti s pozadavky na usporu tepla nabyva na
dilezitosti vyména tepla mezi technologickymi proudy.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

V odparkdch se dnes uplatiiuje princip tepelného
gerpadla (rekomprese par). V Ceské republice je uplatnén
princip tepelného cerpadla i na 3 rektifikaénich kolonach,
jedna z nich byla dodana Svycarskou firmou Sulzer, dvé jsem
navrhl ja.

Kapacita procesu a jeho ekonomika

Pfed Casem se prosazovaly tzv. mikroreaktory, velky
pocet malych paralelnich reaktort mél  nahradit
velkokapacitni linku. Dnes uZ se v souvislosti s mikroreaktory
hovoii pouze o vyrobé specidlnich chemikalii vyrabénych v
relativné malém méfitku, avSak i zde nejsou né&jakou
specifikou, nybrz jsou produktem optimalniho feSeni. Podle
mého nazoru existuji jen optimalni reaktory, nikoliv reaktory
malé, velké nebo mikro.

V nékterych piipadech dosel rist kapacit procest do
takové urovné, kdy ekonomika narazila na naklady na
dopravu surovin a produktd. U vétsiny procest v§ak vyrobni
kapacity stale rostou, protoZe s nartistajici kapacitou se snizuji
vyrobni naklady, umoziuje se lepsi vyuziti energie a vyplati
se opakované vyuziti vedlejSich produktii a naro¢néjsi ¢isténi
odpadd.

PL-06 ,
TAK TROCHU JINA FOTOCHEMIE:
OD UV K RENTGENOVYM FOTONUM

PETR SLAVICEK

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6
petr.slavicek@vscht.cz.cz

Laditelné zdroje rentgenového =zéafeni jsou stale
dostupngjsi: na svété je v soucasné dobé v provozu nekolik
desitek synchrotronli, nariistd pocet rentgenovych lasert
s volnymi elektrony a objevuji se také zafizeni na laboratorni
Skale (HHG ¢i rentgenové plasmové zdroje). Tyto ndstroje
jsou Siroce vyuzivany fyziky i biology, pro chemika pisobi
moznd ponékud exoticky. Vé&fim ale, ze toto se
v nasledujicich letech bude ménit.

Ve své prednasce budu diskutovat nové piilezitosti,
které pfinasi laditelné zdroje rentgenového zatfeni pro chemii.
Zamétim se na nové techniky k vyzkumu molekul
amateriald, zejména ale budu mluvit o vyuziti
vysokoenergetickych fotond k definované transformaci
materialt, tj. budu se vénovat rentgenové fotochemii.

Soucéasti prednaSsky bude prezentace vysledkl
spoluprace nasi laboratofe zaméfené na teoretické modelovani
s experimentalnimi tymy studujicimi déje vyvolané
vysokoenergetickymi fotony v kapalinach. Pozornost bude
vénovana zejména novym typum mezimolekulovych
relaxacnich dé&ju, zahrnujici pfenos naboje a pfenos atomd,
konkrétné popisi nové déje jako je Intermolecular Coulomb
Decay (ICD), Electron Transfer Mediated Decay (ETMD) ¢i
Proton Transfer Mediated Decays (PTMD). Budu diskutovat
vyuziti téchto jevl jako zaklad novych typt spektroskopii.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR (projekt cislo
18-23756S).
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PL-07

ELEKTROCHEMIE JAKO NASTROJ PRO
ZKOUMANI METABOLICKYCH PREMEN
XENOBIOTIK

JANA SKOPALOVA
Univerzita Palackého v Olomouci, Prirodovédecka fakulta,

Katedra analytické chemie, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc
Jjana.skopalova@upol.cz

Metabolismus cizorodych latek (xenobiotik)
pochézejicich  z nejriznéjSich  zdroji, napt. zpotravy,

industridlniho  zneciSténi ¢z 1éCiv, probiha v zivych
organismech nejéastéji enzymatickou cestou. Podstatou prvni
faze tady metabolickych pfemén jsou oxida¢né-redukeni
reakce katalyzované hemovymi enzymy cytochromu P450,
které se nachazeji ve vSech zivych organismech od bakterii po
&loveka'.

Studium metabolickych procest je velmi dilezité pro
zjisténi osudu xenobiotik v zivotnim prostfedi a zcela
nezbytné pii vyvoji novych 1é¢iv. Metody in vitro testovani
vyuzivaji slozité biologické matrice obsahujici enzymy
cytochromu P450, od jaternich tkani az po izolované
mikrozomy. Obecné plati, ze ¢im komplexng&jsi je modelovy
systém, tim lépe napodobuje metabolismus v podminkéch
naro¢né&jsi je analyza metabolickych produkti?.

Elektrochemie nabizi jednoduchy, Cisté instrumentalni
modelovy systém pro studium redoxnich reakci. Je znamo, ze
elektrochemické reakce Casto poskytuji stejné metabolické
produkty jako reakce enzymatické, i kdyz jejich mechanismus
byva odlisny®. Rychlé elektrochemické metody umoZiuji
zachytit 1 velmi reaktivni a nestabilni meziprodukty, které
neni mozné detekovat v jinych modelovych systémech
ajinymi metodami, a tim napomoct k objasnéni slozitych
metabolickych procest, véetné napi. odhaleni pficin toxicity
nékterych 1é¢iv. Znamym piikladem je -elektrochemické
generovani  N-acetyl-p-benzochinoniminu,  nestabilniho
a velmi reaktivniho meziproduktu oxidativniho metabolismu
paracetamolu, ktery se pii nedostatku glutathionu jako
piirozeného inaktivatoru kovalentné vaze na proteiny
a zptisobuje poskozeni bun&k a hepatotoxicitu paracetamolu®.

Cyklicka voltametrie je elektrochemicka metoda, ktera
umoziuje sledovat rychly pfenos elektronu mezi elektrodou



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

a zkoumanou latkou (jeji oxidaci ¢i redukci), a dokaze také
odhalit komplexni chemické reakce, které Casto pienos
elektrond nasleduji. Muze poskytnout informace o oxidacné
redukénim chovani vzniklych (mezi)produktd, avSak
neumoznuje jejich pfimou identifikaci. Pro tyto ucely lze
s vyhodou vyuzit spojeni elektrochemie s hmotnostni
spektrometrii (on-line EC-MS)’. Tato kombinace dovoluje
pfimé monitorovani vychozi slouceniny, nestabilnich
meziproduktti a finalnich produktti elektrochemickych reakci
probihajicich nejcastéji v prutokovém elektrochemickém
Clanku v zavislosti na potencialu pracovni elektrody.
Tandemova hmotnostni spektrometrie navic mize poskytnout
cenné informace o struktufe detekovanych latek a tim
napomoct jejich identifikaci bez ztraty asového rozliseni.

Vznika-li elektrochemickou reakci a naslednymi
pfed hmotnostné spektrometrickou detekci zafadit jesté
chromatografickou separaci jednotlivych slozek®. Tato
separace mize nabidnout navic informaci o polarité
elektrochemicky generovanych produkt a v neposledni fadé
také umoznit jejich izolaci pro dalsi testovani jejich vlastnosti.

V nékterych ptfipadech, napt. u latek obsahujicich
fenolovy, anilinovy ¢i o-methylendioxybenzenovy strukturni
motiv, mohou reaktivni oxida¢ni meziprodukty podléhat
naslednym reakcim za tvorby oligomernich produktt, které se
adsorbuji na povrch elektrody a jsou pak obtizné
detekovatelné v roztoku. Tyto latky 1ze analyzovat hmotnostni
spektrometrii  po  jejich  tepelné  desorpci  pfimo
z elektrodového povrchu viontovém zdroji a ionizaci
v korénovém vyboji’.

Na ptikladech latek (Schéma 1) ze skupiny 1éCiv
(fesoterodin, zopiklon), pesticidii (imidakloprid) a polutantt
zivotniho prosttedi (bromované fenoly), lze ilustrovat vyse
zminéné piistupy ke studiu redoxnich vlastnosti a analyze
produktt  oxidaénich a  redukénich  reakci  pfi
metabolickych  pfemén

elektrochemickém  modelovani
xenobiotik.

I

Schéma 1. Strukturni vzorce fesoterodinu (7), zopiklonu (II)
a imidaklopridu (Z11)

Dékuji  vSem  spolupracovnikiim, zejména doc. Petru
Bartakovi, doc. Petru Bednarovi a doc. Petru Cankaiovi, za
spolupraci na vyzkumu, jehoz vysledky jsou v predndsce
prezentovany. Tato prace vznikla za podpory grantii GA CR
20-073508 a IGA_PrF 2020 _030.
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PL-08
VYDAVATELSKA ASOCIACE CHEMISTRY EUROPE

PAVEL DRASAR

Vysoka skola chemicko technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6
drasarp@vscht.cz

Vydavatelska asociace Chemistry Europe (European
Chemical Societies Publishing) byla zaloZena v roce 1995 a je
sdruzenim 16 chemickych spolecnosti z 15 evropskych zemi,
které¢ zastupuji vice nez 75000 chemikli. Vydava rodinu
vysoce kvalitnich védeckych <Casopisi o chemii, které
pokryvaji velmi $irokou $kalu obort.

Z iniciativy J. M. Lehna a H.tom Diecka a dalSich
v roce 1995 na bedrech Angewandte Chemie a péci fy Wiley-
VCH zacal vychazet novy casopis Chemistry, a European
Journal. Béhem dalsich 3 let se vydavatelskd rodina rozsifila
o dalsich 5 chemickych spole¢nosti, které zrusily své narodni
Casopisy. Zacaly vychazet Eur. J. Org. Chem. a Eur. J. Anorg.
Chem. Od roku 1999 do dnesniho dne se rodina vydavatelt
rozsitila na 16 chemickych spolecnosti z 15 zemi.

Asociace vydava 16 velmi kvalitnich ,.evropskych®
casopist, které v roce 2019 publikovaly 9800 ¢lanku, jez byly
stazeny v elektronické podob¢ 14-miliardkrat. V roce 2020 se
Casopisy asociace rozmnozuji o dal$i dva.

CSCH, z titulu spoluvlastnictvi &asopisii CE a za podil
praci ¢eskych autort v téchto Casopisech, ziskava kazdoro¢né
podil na vysledku hospodateni asociace.

K ocenéni autorti, poradcli, hostujicich editord,
recenzentl a také za sluzby €lent jejich narodnim chemickym
spole¢nostem ziidila asociace program Chemistry Europe
Fellowship. Bylo udéleno 72 téchto tituld, &lentim CSCH
Z toho tfi.

Zajemce nalezne vice informaci na webovych strankach
www.chemistry-europe.org.

Presentace je podporena grantem Chemistry Europe.
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SPOJENI KAPILARNI ELEKTROFOREZY )

S HMOTNOSTNI SPEKTROMETRII PRO ANALYZU
BIOLOGICKY AKTIVNICH LATEK

JAN PETR, DANIEL BARON, PETRA SVECOVA,
ANDREA SEBESTOVA, JAN ROZSYPAL, SOODABEH
HASSANPOUR, RADKA PECHANCOVA, TOMAS
PLUHACEK

Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12, 771 46
Olomouc

Jjan.petr@upol.cz

Kapilarni elektroforéza (CE) je znama a dobie
etablovana technika pro separaci, jak nizkomolekularnich
latek jako jsou jednoduché napt. anorganické ionty, tak
vysokomolekuldrnich latek typu proteinti nebo fragmentd
nukleovych kyselin. CE je nejcastéji vyuzivana s relativné
levnym UV detektorem, ktery ale stoji za vysokymi limity
detekce a problematickou identifikaci latek, zejména
v komplexnich vzorcich jako je napf. krev nebo moc.

Tyto nevyhody lze piekonat pouzitim spojeni CE
s hmotnostni spektrometrii (MS) a to jak ,,organickou* MS,
nejCastéji v uspotfadani s ionizaci elektrosprejem (ESI), tak
anorganickou“ MS, ve spojeni s hmotnostni spektrometrii
s indukéné vazanym plazmatem (ICP-MS). Obé¢ varianty
(CE-ESI-MS a CE-ICP-MS) nabizi pomérn¢ hodné moznych
a zajimavych feseni pro analyzu zejména biologicky aktivnich
latek v komplexnich matricich. Nicméné v ramci tohoto
piispévku budou diskutovdna nejen zminénd pozitiva, ale
prostor bude rovnéz vénovan tskalim obou technik a jejich
porovnani.

Moznosti obou technik pak budou ukdzany na nekolika
aktualné¢ teSenych problémech, jako je napf. analyza
vybranych inhibitori tyrosin kindz pomoci CE-ESI-MS
amoznosti jejiho urychleni', analyza histidinu a karnosinu
vmo¢i pomoci CE-ESI-MS, chiralni separace oxaliplatiny
pomoci CE-ICP-MS (cit.?), ,sweeping* prekoncentrace
a stanoveni nedistot oxaliplatiny pomoci CE-ICP-MS (cit.®)
a v neposledni fad¢ i studium hydrolyzy hexachloroplati¢itanu
pomoci CE-ESI-MS a CE-ICP-MS.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 19-23033S
a IGA PrF_2020_30.
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ANALYSIS AND CHARACTERIZATION

OF ANTIMICROBIAL PEPTIDES BY CAPILLARY
ELECTROMIGRATION METHODS

VACLAV KASICKA, TEREZA TUMOVA, LENKA
MONINCOVA, VACLAV CEROVSKY

Institute of Organic Chemistry and Biochemistry of the Czech
Academy of Sciences, Flemingovo 2, 166 10 Prague 6
kasicka@uochb.cas.cz

High-performance capillary electromigration methods,
zone electrophoresis (CZE) and isotachophoresis (CITP),
have been employed for qualitative and quantitative analysis
and physicochemical characterization of polycationic
antimicrobial peptides (AMPs) isolated from the venom of
two species of Hymenoptera insects'. These AMPs are
composed of 10-20 amino acids (AAs) with 3 to 7 basic AAs
(His, Lys, Arg).

Purity degree of synthetic AMPs was quantified by CZE
in acidic background electrolytes (BGEs) using capillary
coatings with cationic surfactants or polymers suppressing
peptide sorption to the capillary wall.

Acid-base and electromigration properties of the AMPs
were investigated by combination of CZE and CITP. First, the
mixed acidity constants, pK,mix, and the actual ionic
mobilities of the AMPs were estimated by nonlinear
regression analysis of the pH dependence of their effective
mobilities measured in series of BGEs within wide pH range
(1.80-12.10), at constant ionic strength (25 mM) and
temperature (25 °C). Then, the pK,mix values were
recalculated to the thermodynamic pK,s using the Debye-
Hiickel equation for activity coefficients.

Effective charge of the AMPs was estimated by CITP.
This approach is based on the linear dependence of the CITP
zone length of the analyte on its effective charge and injected
substance amount. Cationic CITP systems with leading
electrolyte (LE) composed of 10 mM ammonium leading ion,
40 mM acetate counterion, pH 4.1, and terminating electrolyte
containing 40 mM acetic acid, pH 3.2, provided sharp AMPs
zones with good linearity and repeatability of their lengths.
Ionic mobilities of AMPs were determined by CZE in the
BGE of the same composition as the LE. Using this
procedure, the effective charge numbers of the AMPs were
found to be in the range 1.65-5.04, i.e. much less than the
theoretical charge numbers (2.86-6.99) calculated from the
pK, values™*.

The work was supported by the GACR, grant no. 18-02597S,
and by the CAS, project no. RVO 61388963.
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VYUZITi ,MIX-MODE*“ CHROMATOGRAFIE PRO
SEPARACI PEPTIDU
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Mix-mode chromatografie (MMC) piedstavuje vhodnou
techniku pro G¢inné separace strukturné odlisnych sloucenin.
Mix-mode stacionarni faze se vyznacuji tim, Ze poskytuji
minimalné dva interakéni mechanizmy, které vyznamné
prispivaji k retenci analyti'.

Odezva (AU)

t (min)

Obr. 1. Chromatogram separace dipeptidi. Kolona: Atlantis
PREMIER BEH C18 AX (2,1 x100mm, velikost ¢astic 1,7 pm), 1)
tyr-ala, 2) ala-tyr, 3) phe-ala, 4) ala-phe, 5) trp-ala, 6) ala-trp, 7)
phe-tyr, 8) tyr-phe, 9) phe-trp, 10) trp-phe. MF: A:acetonitril, B:
5mM mravenc¢an amonny, pH 3,0 — gradientova eluce.

Tato prace je zaméfena na charakterizaci a porovnani
reten¢niho a separa¢niho potencidlu riznych mix-mode kolon.
Testované kolony obsahuji sorbent, ktery kombinuje reverzni
fazi  (C18) saniontové vyménnou skupinou, coz
umoziuje retenci nepolarnich analytd i polarnéjsich kyselych
latek. Chromatografické chovani peptidi bylo testovano
v mobilnich fazich o rizném pH a iontové sile. Ilustrativni
chromatogram separace dipeptidi na mix-mode koloné je
ukazan na obr. 1.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (¢islo grantu:20-196558).
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1L-04
NOVE TECHNOLOGIE V FTIR MIKROSKOPII
A UKAZKA JEJICH VYUZITi PRI ANALYZE
MIKROPLASTU

DAVID MATOUSEK*, JAN NEUMAN

Optik Instruments (Bruker), Purkyniova 649/127, 612 00 Brno
david.matousek@brukeroptics.cz

FTIR mikroskopie je Siroce vyuzivanou analytickou
technikou v oblasti mikroanalyzy. Jde o kombinaci konvenéni
optické mikroskopie s FTIR spektormetrii — FTIR mikroskopy
obvykle pouzivaji jeden spoleény objektiv pro viditelné zareni
(pro zvétSeni pozorovaného objektu) a také pro infracervené
zéteni (méfeni IC spekter, ziskani chemické informace).
Pfi souCasném zvétSeni objektu je tedy mozné naméfit
infraervené spektrum z vybrané oblasti anebo provést
tzv. chemické mapovani vétsi plochy métenim bod-po-bodu.
Typické maximalni prostorové rozliseni FTIR mikroskopie,
uvadéné riznymi vyrobci je v rozmezi 5-10 um.

Unikatni technologii, ktera fadové vylepSuje prostorové
rozliSeni a také casovou naroCnost chemického mapovani
je technologie FPA detektoru (focal-plane-array detektor).
Jedna se o pole dil¢ich detektorovych elementi v poctu
az 128x128 ks. Kazdy dil¢i element funguje nezavisle
a po dopadu IC svazku na pole detektort je svazek rozdélen
mezi tyto elementy. Oproti standardnim jendoelementovym
detektorim (MCT, DLaTGS, DTGS) neni vystupem z
jednoho méfeni jediné spektrum, ale az 16.354 spekter
s prostorovym rozliSenim az 0.5 pum. Pii méfeni s FPA
detektorem nehovoiime o FTIR mapovani (bod-po-bodu), ale
o imagingu (ukazka na obr. 1). Tato technika je vyhodna pfi
méteni vétsSich ploch FTIR a pii potiebé vysokého
prostorového rozliseni.

Mapovani Imaging

®* DTGS a MCT detektory ®  FPA detektor

. 1 spektrum/s * A7 16.384 spekter/s
*  Rozliseni max. 5 pm * Rozligeni az 0.5 ym

EF U EEEEEE
[ 11

1573121 —
Bod-po-bodu

Najednou

Obr. 1. Rozdil mezi FTIR mapovanim a FTIR imagingem

Mezi dalsi technologie, které jsou dnes implementovany
do moderni instrumetnace patfi termoelektricky (TE) chlazené
MCT (Mercury-cadmium-telluride) detektory (bez nutnosti
chlazeni kapalnym dusikem) a také plné automatizované
pfistrojové komponenty jako je apertura, opticka drédha
pfistrojem (transimse/reflexe), motorizovany ATR krystal
s tlakovym sensorem aj.

Tyto technologie pfinaseji nova wuplatnéni FTIR
mikroskopie v mnoha aplikacich — velkou perpektivu ptfinase;ji
napf. voblasti automatizované analyzy mikroplasti’, ale
i v mnoha dalSich aplikacich.
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Sacharidy tvoria vyznamnu skupinu biomolekul. Vd’aka
ich obrovskej Strukturdlnej rozmanitosti plnia v organizme
mnozstvo réznych funkcii od stavebnej funkcie az po zdroj
energie. Dalej sa zhGastiiuju rady réznych biologickych
procesov zaloZenych na $pecifickom rozpoznavani Struktury
sacharidu. Toto sa napriklad vyuziva v rozpoznavacom
systétme  sacharid-viazucich ~ proteinov,  tzv. lektinov.
Interakcia sa uplatiiuje v procesoch embryonalného vyvoja,
rastu, imunitnej odpovede a vyvoja ochorenia'.

Pre spravne porozumenie tychto funkcii je dolezité
poznat’ konformaciu sacharidu. Metddou, ktorda vyznamne
prispieva kurceniu konformécie sacharidov je NMR
spektroskopia. Vyznacuje sa moznostou skimania mnoZzstva
parametrov citlivych prave na 3D Struktiru molekul
v roztoku.

Konformécia sacharidov je ovplyvnend mnohymi
faktormi, medzi ktoré patria van der Waalsove interakcie,
elektrostatické interakcie, vodikové mostiky a anomérny
efekt. Najvyznamnej$i vplyv maju intra- a intermolekularne
vodikové mostiky, ktorych tvorba zavisi na polarite
rozpustadla.

V préci je predstaveny vplyv rozpuitadla na 'H a C
NMR parametre (chemicky posun, interakéna konstanta) oktyl
D-glukopyranozidov  a D-galaktopyranozidov.  Amfifilny
charakter tychto molekul im zabezpeCuje rozpustnost’
v §irokej Skdle rozpustadiel od nepolarnych po polarne
aprotické a protické rozpustadld. Stadium konformacie
pyranozidov je rozdelené na konformaciu pyranézovéhu
kruhu, hydroxymethylovej skupiny a aglykonu. Na polaritu
rozpustadla je najcitlivej$ia konformacia hydroxymethylovej
skupiny s ¢im stvisia zmeny velkosti interakénych konstant
3JH5,H(,R a 3JH5,H(,S. Tieto interakéné konStanty nepriamo
odrazajti populaciu rotamérov gg, gt a tg v roztoku>.

Experimentalne pozorovania st doplnené vysledkami
ziskanymi metodami molekulového modelovania, konkrétne
molekulovou dynamikou, DFT optimalizaciou a vypoctami
NMR parametrov.
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V soucasné dobé se na drogovém trhu objevuji nové
latky, které jsou zneuzivany pro sviij psychoaktivni efekt.
Slouzi jako alternativa klasickych drog (heroin, kokain, extaze
atd.), nebot’ nejsou uvedeny na seznamu zakazanych latek.
Problém téchto latek spociva v netucinnosti soucasnych metod
toxikologického screeningu biologického materidlu z divodu
velkého mnozstvi jednotlivych derivata'?,

1-pentyl-3-(1-naftoyl)indol (dale jen “JWH-018") je
sloucenina patfici do rozmanité skupiny syntetickych
kanabinoidt. Jde o skupinu novych syntetickych drog s velmi
ruznorodou strukturou, avsak jejich ucinek je velmi podobny
A9-tetrahydrokanabinolu, hlavni aktivni sloZce marihuany.
K tomu, abychom mohli syntetické kanabinoidy detekovat

v télnich tekutinich a tkénich, musime =znat jejich
metabolismus, nebot jsou v lidském téle zcela
metabolizovany’.

Pro zjisténi reakéniho mechanismu se s vyhodou
pouzivaji elektrochemické techniky kombinované

s analytickymi metodami. Jelikoz se pienos elektronti podili
na metabolickych drahach, bylo studovano elektrochemické
chovani JWH-018 s cilem identifikovat kratkodobé zijici
meziprodukty redoxnich reakci. Soucasné byla vyse uvedena
sloucenina inkubovana s lidskymi jaternimi subcelularnimi
frakcemi (mikrosomy a cytosolem). Produkty ziskané
elektrochemickymi a biochemickymi metodami byly
identifikovany pomoci HPLC-MS/MS a slouzi k identifikaci
potencidlniho metabolismu syntetického kanabinoidu.

Tato price vznikla za podpory grantu GACR 19-03160S.
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Zatizeni  zivotnitho prostiedi rtuti je vétSinou
monitorovano na zakladé sbéru anorganickych vzorki (puda,
voda), rostlinstva nebo Zivoclichl. V ptipadé zivocisnych
vzorkli se jedna hlavné o vzorky masa a dalSich tkani.
Nejvyssi koncentrace se nachazeji ve vzorcich mofskych ryb,
kde, v zavislosti na lokalit¢, mohou byt vys§i koncentrace
tohoto kovu nez v zivocisnych materidlech pochézejicich ze
sou$e, a to i vnékolika fadech. Rtut' se v mase motskych
zivocicht akumuluje a je znama celd fada masovych otrav
lidi, poZivajicich mofské ryby lovené v Gsti velkych fek'"

Ve stiedoevropském prostoru je nékolik cest, kterymi
dochazi ke kontaminaci Zzivotniho prostiedi rtuti. Jednou
znich jsou rezidua prumyslové vyrdbénych fungicidl
a dalSich agrochemikalii, které¢ se pouzivaji v zemédélstvi.
Tak se rtut’ dostava do organismi polnich hlodavcet, ktefi jsou
nasledné konzumovani predatory, véetn¢ kocky domaci.

Cilem na$i prace bylo prozkoumat zastoupeni rtuti
v srsti kocky domaci, a to jak u zvifat, ktera konzumuji volné
zijici hlodavce, tak u zvifat chovanych striktné v uzavieném
prostiedi. Zaroven jsme provéfili a modifikovali metodiku pro
piipravu vzorku a méfeni rtuti v lidskych vlasech a ovéfili jeji
pouzitelnost pro stanoveni rtuti v srsti zvifat. Zavéry, které
z prace vyplynuly, oteviraji novy pohled na domaci zvifata
ajejicich obcasnou kofist, tj. volné zijici hlodavce, a to
z hlediska jejich vyuziti v monitoringu zivotniho prostredi
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STANOVENIE OLOVA V PLACENTE VYUZITIM
TECHNIKY DAVKOVANIA JEMNEJ SUSPENZIE
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V ramci chemickej analyzy sa stale vécSia pozornost
venuje vyvoju tzv. ,zelenych® analytickych technik
a metodik, ktoré v ¢o najvacsej moznej miere redukuji alebo
eliminujt ich negativne vplyvy na zivotné prostredie a l'udské
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zdravie. VSeobecne v zelenej analytickej chémii bolo
zadefinovanych dvanast’ zékladnych principov'. V su¢asnosti
uvedené principy spiiia viacero analytickych technik, a jednou
z nich je aj technika davkovania jemnej suspenzie (SS, Slurry
Sampling).

Technika davkovania jemnej suspenzie je zalozena na
uprave tuhej vzorky na malé Castice dispergované v kvapalnej
faze a jej naslednom davkovani do vhodného analytického
systému®. Casto je vyuZivand na stopovi a ultrastopovii
prvkovi analyzu v spojeni s roéznymi technikami atémovej
spektrometrie (AS), ako s atdmova absorpéna spektrometria
s plamenovou atomizaciou (FAAS), atdmova emisna
spektrometria s indukéne viazanou plazmou (ICP-AES),
hmotnostna spektrometria s indukéne viazanou plazmou
(ICP-MS), atomova absorp¢na spektrometria
s elektrotermickou atomizaciou (ETAAS), a dalsie’. Tato
technika v porovnani s klasickymi mokrymi technikami
upravy v AS, kde tuhé vzorky musia byt prevedené do
roztoku, pontika vyhody spojené s redukciou poctu krokov
upravy vzoriek alebo ich uplnou eliminaciou, skratenim casu
analyzy, zmenSenim objemu pouzitych rozpustadiel,
znizenim alebo odstranenim kontaminacie vzoriek, zlepSenia
presnosti merania, moznostou kalibracie pomocou roztokov
Standardov a zlepSenia citlivosti detekcie’. SS technika sa
v kombinécii s technikami atdbmovej spektrometrie, a to najma
v kombinacii s ETAAS technikou ako koncovou detekénou
technikou pouziva na analyzu Sirokej Skaly vzoriek, medzi
ktoré patria aj biologické vzorky. Prikladom aplikacie
techniky SS v kombinacii s ETAAS ako koncovou detekénou
metodou je aj stanovenie olova v placente.

Ludskd placenta je komplexnd biologickd matrica
obsahujuca rozne chemické zliceniny, vratane esencialnych
prvkov aj toxické kovy. Toxické latky sa do placenty
dostavaji zo zneCisteného prostredia, v ktorom Zeny ziji.
Toto prostredie modéze u zien spdsobit zmeny
v mikroskopickej Struktire placenty. Placenta je vlastne
neucinna prekazka, ktord nie je schopna zabranit' prenosu
nebezpednych tazkych kovov, ako je ortut, kadmium a olovo
k plodu. Pritomnost olova v placente predstavuje
nebezpecenstvo pre nenarodené dieta, ked’ze
charakteristickym rysom t'azkych kovov je ich vel'mi pomalé
uvolfiovanie ztela®. Olovo a dalie neurotoxické kovy sa

prenasaju  jednoduchou difiziou zkrvi matky cez
syncytiotrofoblast do krvi plodu. Pocas tehotenstva sa moze
vyskytnut®  hormonalna  disharménia,  ktord  vedie

k uvol'movaniu olova z kosti a zubov Zeny. Ked’Ze vapnik je
potrebny na vyvoj kostry plodu, olovo uvolilované spolu
s vapnikom prenikd do krvného obehu plodu. V désledku
toho, Ze olovo je neurotoxicky kov, moze vystavenie olovu
pocas prenatalneho a postnatalneho vyvoja viest' k vaznemu
neurokognitivnemu poskodeniu, a teda k rozvoju poruchy
pozornosti s hyperaktivitou (ADHD) u vyvijajuceho sa
&loveka®. Prave z tohto dévodu je sledovanie hladiny olova
v placente ddlezité. Pre dojcata, deti a zeny v plodnom veku je
pripustna hladina olova v krvi 100 pg olova na 100 ml krvi®.
Nasa praca sa zaobera stanovenim olova v placente vyuzitim
SS techniky v kombinacii s ETAAS ako koncovou detekénou
technikou. Celkovo bolo analyzovanych 14 vzoriek placenty,
odobranych ihned’ po pdrode na Gynekologicko-pdrodnickom
oddeleni Fakultnej nemocnice s poliklinikou v Bratislave
v priebehu roka 2019. Na vyhodnotenie hodnét ziskanych zo
série merani bola pouzitd metdda pridavku Standardu, pretoze
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pri pouziti metddy kalibracie na vodné roztoky Standardov
boli pozorované matricové efekty. K vzorkam placenty boli
pridané pridavky 20, 30 a 50 pug I"' standardu Pb. Vytaznost
stanoveni Pb vo vzorkdch s jednotlivymi pridavkami
Standardu Pb sa pohybovala od 90,3 % po 105,8 % (N=14).
Priemerna hodnota relativnej smerodajnej odchylky (RSD)
stanovenia Pb vo vzorkach l'udskej placenty bola pod 4 %
(pre N = 6). Obsah Pb vo vzorkach placenty stanoveny nasou
metddou sa pohyboval od 0,47 pg g po 1,20 pg g™'. Hodnoty
RSD pre jednotlivé stanovenia sa pohybovali v rozmedzi
1,5-7,0 %. Ziskana hodnota medze detekcie (LOD) pre Pb pri
optimalizovanych podmienkach bola 0,17 ug g a hodnota
medze stanovenia (LOQ) bola 0,56 pg g™'. Tieto limity boli
vypocitané na zédklade 20 opakovanych merani slepého
pokusu. Na zaver mézeme konstatovat’, Ze nasa metdda by sa
mohla potencialne pouzit’ aj na analyzu inych biologickych a/
alebo environmentalnych vzoriek.

Tato prace vznikla za podpory grantu vedeckej grantovej
agentury Ministerstva Skolstva Slovenskej republiky, VEGA ¢.
1/0678/19 a Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja na
zaklade zmluvy ¢. APVV-17-0373.
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ELIMINACNI PRINCIP V SPEKTRALNIM
EXPERIMENTU

LIBUSE TRNKOVA

Masarykova univerzita, Prirodovédeckd fakulta, Ustav chemie
Kamenice 5, 625 00 Brno
libuse@chemi.muni.cz

Eliminaéni princip je zalozen na skuteCnosti, ze urcité
casti celkového experimentalniho vysledku vykazuji rozdilné
zavislosti na nékterém z nastavenych experimentalnich
parametrd. Princip eliminace byl vyvinut a Siroce aplikovan
v elektrochemii (Elimination Polarography — EP a Elimination
Voltammetry with Linear Scan — EVLS) za tcelem studia
elektrodovych procesi a tvorby sofistikované platformy
elektroanalytickych pristupa'™. Je tieba poznamenat, Ze
zatimco volenym experimentalnim parametrem v EP je cas
aeliminaéni procedura vyuzivd linearnich kombinaci
Casovych derivaci a integrall, v EVLS je ménicim se
parametrem rychlost polarizace a eliminace spociva v feseni
eliminacni funkce, vyjadfené jako linearni kombinace
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celkovych voltametrickych proudd méfenych pii riznych
rychlostech polarizace. Koncept linearni kombinace dal
podnét pro vyuziti eliminacniho principu i ve spektralnich
experimentech.

Zakladni atributy eliminaéniho principu jsou zachovany
i ve spektralnich aplikacich, tj.: (i) obecné lze eliminovat n
riznych ¢asti experimentalniho vysledku pomoci linearni
kombinace n+1 vysledkd, (ii) jeden experimentalni vysledek
je volen jako referenéni a ostatni zaznamy registrované pfi
zménéném parametru jsou k nému vztazeny (normalizované
hodnoty), (iii) podstatnou roli v elimina¢ni procedufe hraji
eliminac¢ni koeficienty nebo inkrement hodnot v pfislusnych
linearnich kombinacich — funkeich a (iv) feSeni funkci pifinasi
dalsi, velmi dilezité a ¢asto skryté informace.

Eliminaéni princip byl aplikovan na spektralni systém,
vnémZ je vrovnovaze pritomen monomer a dimer. Na
zaklad¢é normalizovanych spekter méfenych pii tiech riznych
koncentracich analytu, kde je koncentraéni zavislost
absorbance nebo molarni elipticity linearni (UV-Vis nebo CD
spektra) byly teoreticky odvozeny vztahy pro vypocet
dimeracni konstanty. Navic podil inkrementt spekter
s referen¢ni, poloviéni a dvojnasobnou koncentraci analytu
daly moznost vypoctu podilu R (ratio), ktery by mél byt
v pfipadé monomer-dimer rovnovahy na vlnové délce A
nezévisly. Jeho ptipadna zavislost na A mtize byt dikazem, ze
studovany systém je komplikovanéj$i a neodpovida modelu,
pro ktery byly teoretické vztahy odvozeny.

Teoreticky aparat eliminacni spektroskopie je nyni
testovan na zndmém kalibracnim systému a ptedpokladame
jeho aplikaci na skupinu biologicky vyznamnych molekul,
jako jsou puriny a pyrimidiny, popf. jejich vyssi struktury.
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ELECTROANALYTICAL STUDY OF NITRO-FATTY
ACIDS

MARTINA ZATLOUKALOVA*, JAN VACEK

Department of Medical Chemistry and Biochemistry,
Faculty of Medicine and Dentistry, Palacky University,
Hnevotinska 3, 775 15 Olomouc
Martina.zatloukalova@seznam.cz

Nitro-fatty acids (NO,-FAs) are usually investigated for
being reactive lipidic species produced during inflammatory
and metabolic reactions. NO,-FAs are powerful biological
electrophiles which can react with biological nucleophiles.
Nitro-oleic acid (NO,-OA) and conjugated nitro-linoleic acid
(NO,-cLA), have been demonstrated to have anti-
inflammatory properties in a broad spectrum of pathologies'.

In this study, we focused on the evaluation of the redox
properties of NO,-OA, NO,-cLA and nitro-linoleic acid
(LNO;). The nitro group of NO,-FAs undergoes
electrochemical reduction at a potential of around —0.8 V (vs.
Ag/AgCl) at pH 7.4 in an aqueous milieu’. Based on this
reduction signal, the reactivity and stability of NO,-FAs can
be monitored. EPR and fluorescence methods were used for
the evaluation of NO- release.

As was mentioned above, these electrophilic species
react with a variety of biological nucleophiles such as Cys,
His and Lys amino acid residues in proteins through
Michael’s addition (Fig. 1). Constant-current chrono-
potentiometric stripping (CPS) analysis was utilized to
evaluate the interaction of NO,-FAs with proteins. In a single
CPS scan we can observe the reduction peak of NO,-FAs and
also the peak H related to electrocatalytic process in which
proton-donating amino acid residues of protein are involved.
Interaction with proteins was monitored, based on the changes
in the reduction peaks. In addition to the electrochemical
approach, mass spectrometry (peptide mapping) and
spectrophotometric methods were applied to evaluate the
formation of Michael’s adducts.

R-SH

Fig. 1. Scheme of interaction of 9-nitro-oleic acid with —SH group
of proteins

The authors wish to thank the Czech Science Foundation
(GACR 19-21237Y), prof. B. Freeman (University of
Pittsburgh, USA) and prof. M. Mojovic for EPR analysis.
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1L-11
VYVOJ INHIBITOROV VIRUSOVEJ
METYLTRANSFERAZY POMOCOU NMR

MATUS DREXLER, VACLAV VEVERKA

Ustav organické chemie a biochemie AV CR, Flemingovo
namésti 542/2, 160 00 Praha
matus.drexler@uochb.cas.cz

Neustale sme ohrozovany virusmi. Poznanie kl'ic¢ovych
metabolickych ciest virusovej aktivacie otvara nové cesty pre
lieky novych generécii. Struktiry molekil s antivirusovou
aktivitou mozu byt analyzované technikami zaloZzenymi na
testovani kniznic malych fragmentov (obr. 1).

structural binding mode

Target Fragment ' Fragment  bioaffinity

. Drug '
/ selection // screening // evolution / measurement / candidate /
Potency (Kp/K/ICs) = mM um nM

rational synthesis

Obr. 1. Schéma pouzitia kniZnice malych fragmentov pri vyvoji
lie¢iv novych generacii'

NMR je jedna znajbeznejSie pouzivanych metéd na
hladanie a analyzu vhodne interagujicich molekul.
Kombinuje robustnost, jednoduchost’ a schopnost’ analyzovat’
rozne typy interakcii v prostredi blizkom in vivo. Casto
pouZivanymi experimentmi sa STD a 2D 'H-"*N HSQC, ktoré
sa pouzivaju na identifikdciu a charakterizaciu interakcii
medzi fragmentmi a pozadovanym proteinom. Spajanim alebo
modifikovanim S§truktdr vhodnych fragmentov je mozné
ziskat’ nové molekuly s lep§imi antivirusovymi vlastnost’ami,
ktoré by mohli byt zakladom novej generacie antivirotik®.

Vtejto praci bola skimand interakcia medzi
metyltransferdzovou doménov proteinu (NS 5) z virusu
dengue amalymi fragmentami. Z 1000 malych molekul
vykazovalo 96 molekil STD NMR signal. Z nich 30 zvysilo
tepelnti stabilitu proteinu analyzovani pomocou DSF. Dalej
bola zistend disocia¢na konstanta Kp a vdzbové miesta pre
jednotlivé molekuly (2D NMR titracie). TaktieZ bola uspesne
priradena aminokyselinova sekvencia proteinu k jednotlivym
signalom aminokyselin v NMR spektre. Tieto data boli
nasledne vyuzité na mapovanie interakcie molekul na protein.

Bola nijedna séria molekul, ktora modze byt dalej
pouzitd pri vyvoji novych lieiv proti ochoreniu dengue.
Proteinové NMR priradnie tohto proteinu moéze byt dalej
pouzité na analyzy roznych typov interakcii medzi tymto
proteinom a d’al§im partnerom/i.

Tato praca vznikla za podpory grantu spolocnosti GILEAD.
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GLYCAN ANALYSIS OF THE SARS-COV-2 SPIKE
GLYCOPROTEIN S1: LECTIN-BASED
MICROARRAY AND MASS SPECTROMETRY
APPROACHES

LUCIA PAZITNA, ZUZANA PAKANOVA, PARAS
KUNDALIA, KRISTINA KIANICKOVA, MAREK |
NEMCOVIC, PETER BARATH, JAROSLAV KATRLIK

Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovakia
chemjkat@savba.sk

A novel betacoronavirus named SARS-CoV-2 was
identified as the causative agent of COVID-19, the disease
affecting the lower respiratory tract manifesting as pneumonia
in humans'. Coronavirus spike (S) glycoproteins promote
entry into cells using ACE2 receptors and are the main target
of antibodies, and vaccine development is focused to this
principal as well. S glycoprotein comprises two functional
subunits responsible for binding to the host cell receptor (S1
subunit) and fusion of the viral and cellular membranes (S2
subunit)®. S1 subunit is more exposed at the viral surface than
S2 and is likely to be a subject of immune response.

Here we used two approaches, lectin-based microarray
and mass spectrometry MALDI-TOF/TOF to reveal the
glycan pattern on a recombinant SARS-CoV-2 spike
glycoprotein S1 expressed in HEK293 mammalian cells.
MALDI MS enabled detailed identification of presented
N-glycan structures after their enzymatic release. Lectin-
based microarray allowed determining the interactions of
biologically accessible glycans with set of lectins, a special
class of proteins selectively recognizing glycan structures,
thus mapping the composition of glycan shell of Sl1
glycoprotein. The results obtained by both methods were in
accordance. Our findings are in general in agreement as well
with the data on glycan composition of SARS-CoV-2 S1
glycoprotein already reported® .

The glycomic studies are very important regarding both

the understanding of SARS-CoV-2 acting and the
development of efficient vaccine targeting the spike
glycoprotein.

Acknowledgment: APVV-17-0239, VEGA 2/0137/18, COST
CA18132, H2020 ITN synBlOcarb, MZ SR 2019/7-CHUSAV-
4.
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AFFINITY-BASED METHOD USING
GLYCOPROTEIN MICROARRAY WITH LECTIN
RECOGNITION FOR HIGH THROUGHPUT
DETERMINATION OF GLYCOSYLATION IN
CANCER

PARAS H. KUNDALIA, LUCIA PAZITNA, KRISTINA
KIANICKOVA, JAROSLAV KATRLIiK

Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovakia
chempars@savba.sk

Human body encounters various physiological and
pathological states during the lifespan. Physiological changes
for instance during various stages of growth, pregnancy,
ageing along with environmental factors can amend the
homeostasis of human body. Similarly, pathophysiology of
complex human diseases like obesity, hypertenion, diabetes,
cancer and many other diseases is a consequence of combined
effect of genetic and environmental factors. Genetics
predominantly governs the propogation of genes to the next
generation as well as the embryonic development.
Contrastingly the impact of internal and external elements
such as environment, diet, lifestyle and so on, on the overal
homeostasis of the subject and its anomalies is reflected in
terms of various means like excretion of metabolites, serum
component markers and molecular markers. Structural
alterations in glycan composition represent one such
promising molecular marker depicting disease specific
changes. Gycans are not directly encoded by a genetic code as
in case of proteins, rather they are ezymatically assembled by
biosynthetic pathways. Hence, any physiological or
pathological factors affecting such enzymatic activities can
alter the final structure of glycans. Consequently, the glycan
structure mediated biological outcomes are influenced by
glycan structure modulations.

Glycan and lectin arrays in combination with other
analytical tools serve as excellent means for high throughput
determination of the changes in the glycosylation pattern.
This can further help to understand the implications of
alterations in glycan stucture during the pathophysiology of
a partiular disease and thereby help in early diagnosis of
a disease. Here we tried to demonstrate one such approach to
decipher changes in glycan composition in case of patients (n
= 150) diagnosed with various cancers using glycoprotein
arrays. This will further help to understand the alterations
occuring in glycans due to various oncologial onset and
further propose a potential marker for early diagnosis.

Acknowledgments: H2020 ITN synBIOcarb, APVV SK-SRB-
18-0028.
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VYUZITIi MIKROEXTRAKCE DO DUTEHO VLAKNA
PRO VOLTAMETRICKE STANOVENI KYSELINY
HOMOVANILOVE

VOJTECH HRDLICKA™"*, JIRT BAREK", TOMAS
NAVRATIL?

@ Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i,
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Byla vyvinuta nova metoda pro stanoveni klinického
biomarkeru kyseliny homovanilové (HVA) s vyuzitim
mikroextrakce pies tekutou membranu ukotvenou ve sténé
porézniho polypropylenového dutého vlakna (HF-LPME)
s naslednou voltametrickou detekci na borem dopované
diamantové elektrodé¢ (BDDE). Stanoveni HVA je relevantni
z hlediska diagnostiky, screeningu a monitorovani priabéhu
lécby rozlicnych nemoci nervového systému vcetné
nadorovych onemocnéni neuroblastomu a feochromocytomu'.

Optiméalni podminky pro HF-LPME HVA byly:
0,1 mol I NaOH donorovy roztok, tektutd membrana tvorena
butylbenzoatem, 0,1 mol I'' fosfatovy pufr s iontovou silou
upravenou NaCl na 7= 0,55 mol 1! a &as extrakce 30 min. pH
akceptorového roztoku je kompromisem mezi vytézkem
HF-LPME a optimalnimi podminkami pro voltametrickou
detekei, aby bylo dosazeno co nejvyssi citlivosti a selektivity
stanoveni. Pro stanoveni HVA v 10 pL extraktu byl pouzit

miniaturizovany 3elektrodovy systém s katodicky
pfedupravenou  (-1,0V/15 s) BDDE v obraceném
usporadani’.

Dosazené meze stanovitelnosti a detekce Cini

1,2/0,4 pmol 17" s vyuzitim HF-LPME a 2,4/0,8 pmol I"! bez
extrakce. HF-LPME zde slouZi zejména jako Cistici procedura
pro vzorky v komplikovanych matricich jako je lidskd moc,
kde jsou cisté elektrochemické techniky obtizné vyuzitelné
v oblastech kladnych potencidli z dtvodu piitomnosti
velkého mnozstvi elektrochemicky  oxidovatelnych
interferent, zejména kyseliny askorbové a mocové®*.
Vyvinutd metoda byla verifikovana na vzorku lidské moci,
kterou poskytnul dospély dobrovolnik. S vyuzitim metody
standardniho ptidavku HVA C(Cinila nalezena koncentrace
HVA v moéi 13,50 + 0,80 pmol I}, RSD = 9,3 %.

Vyhodami této metody jsou nizké meze detekcee,
moznost analyzy HVA v moci, nizké provozni naklady
a minimalni environmentalni dopady.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 20-015895S.
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POKROCILE METV(')DY NA DIAGNOSTIKOVANIE
RAKOVINY PRSNIKA POMOCOU
GLYKOPROFILACIE PROTEINOV

VERONIKA PINKOVA GAJDOSOVA, LENKA
LORENCOVA, JAN TKAC

Chemicky ustav, Slovenskad akadémia vied, Dubravska
cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovensko
chemvega@savba.sk

Karciném prsnika predstavuje 23% spomedzi vSetkych
pripadov rakoviny vo svete a sposobuje druhy najvyssi pocet
umrti. Preto je obrovsky dopyt po spolahlivej a efektivnej
diagnostike menej invazivnou cestou t.j. analyza biomarkerov
vo vzorkach sér. Zamerali sme sa na vyskum rakovinového
antigénu (CA 15-3) a Mamaglobinu A ako biomarkerov tejto
choroby.

Glykény (komplexné sacharidy kovalentne naviazané na
proteiny), riadia a podporuju bunkové interakcie, interakcie
hostitel'a a patogénu, bunkovu signalizdciu, progresiu
ochorenia i tvorbu metastaz'. Zmeny v glykozylacii s &asto
charakteristické pre malignu transformaciu a nadorova
progresiu’.

Povrchova plazmova rezonancia (SPR) je opticka
metoda, ktora sa pouziva na detekciu interakcii medzi
analytom a ligandom imobilizovanym na povrchu &pu’.
Lektiny su proteiny viazuce sacharidy, ktoré su vysoko
Specifické pre glykany.

V pilotnych $tudidach sme skimali interakcie medzi
biomarkermi CA 15-3, Mamaglobinom A a réznymi lektinmi
pomocou SPR a microarray. Proteinova microarray patri tiez
medzi metédy umoznujice Stidium interakcii molekdl na
povrchu ¢ipu. Pomocou vybranych bio¢ipovych technik
a s vyuzitim Sirokej Skaly lektinov sme urcili glykozyla¢ny
profil potencionalnych biomarkerov rakoviny prsnika — CA
15-3 a Mamaglobinu A.

Tento prispevok je vysledkom realizacie projektu VEGA
2/0137/18 a 2/0090/16, a APVV 17-0300. Radi by sme
podakovali podpore z ERC Proof of Concept grant (No.
825586).
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Glykozylacia terapeutickych proteinov je jednou
z najcastejSich a najdolezitejSich posttranslaénych modifikécii
ovplyviiujicou ich vlastnosti (rozpustnost’, termostabilita,
imunogenicita, ucinnost’) a je tak dolezitym parametrom
ovplyviiujucim kvalitu a tym aj ucinnost’ terapeutickych
glykoproteinov'. Imunoglobuliny su produkované
$pecifickym imunitnym systémom za ucelom identifikacie
a neutralizovania cudzich antigénov a patogénov, ktorym je
organizmus vystaveny’. Terapeutické protilatky su &asto
produkované v cicav¢ich bunkéch, vd’aka ktorym sa dosahuje
glykozylacia podobna l'udskej. Rekombinantné IgA zohravaju
doleziti ulohu v boji proti mnohym vzud$nym infekénym
ochoreniam (chripka, rota virusy, osypky) a su prvou
obrannou liniou pri imunologickej odpovedi. V praci bol
sledovany meniaci sa N-glykanovy profil IgA protilatok,
ktoré boli produkované v ovaridlnych bunkach Ccinskeho
Skrecka za r6znych podmienok. Profil biologicky dostupnych
glykanov bol ziskany pomocou na lektinoch zalozenej
microarray metddy, pri ktorej boli vzorky rekombinantnych
IgA nanéaSané vo forme s$kvin (nL objemy) na epoxidové
microarray substraty, inkubované s biotinylovanymi lektinmi
roznej  Specificity, znacené fluorescenénou  znackou
konjugovanou so streptavidinom a merané fluorescenénym
skenerom. Glykany pritomné vo vzorkach boli po ich
odstiepeni analyzované taktiez pomocou MALDI-MS
avybrané glykdnové Struktury boli dalej analyzované
MS-MS. Vysledky oboch metéd medzi sebou korelovali
a tieto metddy sa javia ako vhodné na sledovanie glykozylacie
a jej zmien u IgA a inych terapeutickych proteinov'.

Praca bola podporend grantami APVV SK-SRB-18-0028,
APVV-17-0239, VEGA 2/0137/18, VEGA 2/0130/18, MZ SR
2019/7-CHUSAV-4, COST CA16113 a COST CA18132.
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Colorectal cancer (CRC) is the third most common
cancer detected in both men and women and the second most
common cause of cancer deaths in the United States according
to the World Health Organization'. Some studies have
identified presence of aberrant glycans at early stages of CRC
and changes in the glycosylation pathway are associated with
the CRC progression®. To establish a glycosylation analysis is
still challenging because of the low throughput, sample
preparation is very laborious and time consuming, the system
is very complex to operate and highly qualified analyst is
needed to interpret the mass spectrometry (MS) spectra. Since
glycans can be useful biomarkers for early detection of CRC
is necessary to stablish a glycosylation analysis. In our study
we are aiming to identify potential glycobiomarkers in model
glycoproteins and serum samples using matrix-assisted laser
desorption/ionization (MALDI) time-of-flight (TOF) MS.
Experimental approach: The glycoprotein was treated with
PNGase F to release glycans that were purified using PGC
columns and sequently permethylated. Glycosylated
structures were assigned using GlycoWorkbench. Additional
MS/MS fragmentation was performed in order to know the
structural analysis of N-glycans. Results and discussion: in
alpha-fetoprotein, the degree of fucosylation was found to be
18.6%, while sialylated and branched glycans were 5.5% and
3.4%, respectively. The predominant glycoform was A2G2
(62.8%), followed by FA2G1 (7.4%) and FA2G2 (4.5%). The
glycans identified in serum samples will be shown in detail in
our poster. Furthermore, the masses of the main glycans were
as expected. Conclusion: MALDI-MS analysis allowed to
identify and quantify the glycans present in model
glycoproteins, aberrant glycans such as sialylated,
fucosylated, and branched glycans can be used as promising
biomarkers for early diagnostic of CRC.

The authors would like to acknowledge for the financial
support from the Innovative Training Network (no 813120)
and from the Ministry of Health of the Slovak Republic under
the project registration number 2019/7-CHUSAV-4.
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Glykany patria k zdkladnym molekulam bunky.
Glykozylacia je postranslaéna enzymatickd modifikacia
proteinov a lipidov. Poruchy v procese glykozylacie
napovedaju o patologickom stave vbunke. Jednou
z najznamejsich poruch glykozylacie je porucha v skladani
enzymu T-syntazy, sposobena disfunkciou molekularneho
chaperonu  COSMC. Pritomnost’ aberantnych glykénov
(GalNAcal-O-Ser / Thr — Tn antigén, Neu5Aco2-6GalNAca-
O-Ser/Thr — sialyl-Tn antigén, Galp1-3GalNAcal-O-Ser/Thr
— T antigen) je dokdzand u mnohych druhov rakoviny
(prostata, zaludok, hrubé ¢revo, pluca, pazerdk...) a spaja sa
so zlou prognézou pacienta?. Pomocou detekcie
autoprotilatok, vytvorenych imunitnym systémom voci
aberantnym glykanom, ktoré sa vyskytuju v organizme uz
pred prejavenim prvych priznakov ochorenia, je mozné
predpovedat’ rozvoj ochorenia.

Monitorovali sme elektrochemické spravanie sa rozne
osetrenych povrchov cyklickou voltampérometriou (CV) pri
roznych podmienkach. Diferenénd pulznd voltampérometria
(DPV) bola pouzita na skimanie interakcii medzi aberantnym
glykdnom a protilatkou, resp. lektinom. Podla definicie
IUPAC je biosenzor analytické zariadenie, ktoré je schopné
poskytovat’ Specificka kvantitativnu alebo semikvantitativnu
analyticki informaciu. Biosenzor obsahuje citlivy prvok
biologického pdvodu (bioelement) alebo od biologie
odvodenu zlozku (receptor), ktory je bud’ sucastou alebo sa
nachadza v tUzkom kontakte s fyzikdlno-chemickym
prevodnikom®. Vyvinuty biosenzor detegoval analyty
s vysokou selektivitou a citlivostou az na atomolarnu Groven.
V zavere sme S$tudovali interakcie a kinetiku glykéan-
proteinovej interakcie pomocou povrchovej plazmonovej
rezonancie (SPR). SPR nam pontka rozne kinetické konstanty
— disocia¢nu konStantu komplexu a navySe kinetické
konstanty jeho tvorby a rozkladu.

Autori dakujui za financnii podporu z projektu APVV 17-0300.
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Porucha aktivity a pozornosti (ADHD) je neurovyvojové
ochorenie, ktoré sa u pacientov prejavuje znakmi, medzi ktoré
mozno zaradit' nepozornost, impulzivitu a hyperaktivitu'.
Glykozylaéné zmeny st spojené s nastupom a vyvojom
mnohych ochoreni a ich sledovanie je vyznamné aj z hl'adiska
vyvoja novych pristupov pre vyskum a diagnostiku
neurovyvojovych ochoreni. Zamerali sme sa na glykomicka
analyzu vzoriek pacientov s ochorenim ADHD. Porovnavali
sme glykénovy profil vzoriek sér pacientov s ADHD (n = 10)
a kontrolnej skupiny (n = 10). Po preduprave sér pomocou
deple¢ného kitu sme ziskali 2 typy vzoriek: depletované séra
(bez IgG a albuminu) a frakciu IgG a albuminu. Tretim typom
vzorky bolo celé sérum. Lektiny st skupinou proteinov, ktoré
$pecificky viazu ur€ité glykany. Tento typ biorozpoznavania
sme vyuzili pri analyze pacientskych vzoriek sér microarray
metddou zalozenou na lektinoch. Nanesenim vzoriek sme
pripravili glykoproteinovy microarray bioCip, inkubovali ho
so sadou Dbiotinylovanych  lektinov ~a  nasledne
s fluorescenénou znatkou konjugovanou so streptavidinom?.
Hmotnostna spektrometria (MS) je Standardnda metoda
vyuzivana pri glykomickych analyzach. Vzorky, ktoré sme
pred samotnym MS meranim upravili podla prislusného
protokolu®, sme analyzovali metédou MALDI-TOF MS.
Zavery ziskané z analyz oboma metédami su navzajom
v sulade, zhoduju sa aj so zdvermi prace venujlicej sa
podobnému vyskumu®. Glykomicka analyza je nadejnym
pristupom, ktory méze vyznamne napomdct pri vyskume,
zlepSovani  diagnostiky a aj terapii tohto ochorenia
amicrorray metoda navySe umoznuje high-throughput
screening potencialnych biomarkerov.

Pracu podporili: APVV SK-KR-18-0004, APVV-17-0239,
APVV-17-0300, VEGA 2/0137/18, COST CAI6113, COST
CA18132, H2020 ITN synBIOcarb, MZ SR 2019/7-CHUSAV-4.
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Sacharidy reprezentuju jednu zo Styroch zakladnych
tried biomolektl. Neoplastickd transformacia Tudskych
buniek je spojena s mnohymi genetickymi a epigenetickymi
zmenami. Mnozstvo glykanov na bunkovych povrchoch €asto
vyuzivame ako referenéné hodnoty pre zistenie informacii
o biologickom stave'. Pogas progresie rakoviny sa zistilo, e
rozne tumor asociované sacharidové antigény
sprostredkuvavaju  kl'icové kroky v patofyziologickych
procesoch. Studium aberantnej glykozylacie moze viest
k rieSeniu viacerych dlhodobych problémov vo vyskume
rakoviny a vyuZivanie glykokojugatov ma nezastupitelnii
talohu v diagnostike®. Uz po mnoho rokov je rakovina jednym
z najcastejsich ochoreni veducich k tmrtnosti. Pritomnost’ Tn
antigénu (GalNAcal-O-Ser/Thr) bola pozorovana vo viac ako
80 % rozlinych rakovin®. Sohfadom na jeho skort
produkciu v transformovanych bunkach, moézeme o fiom
uvazovat ako o potencidlnom biomarkeri a eventudlnom
analytickom nastroji. Najnaliehavej$im aspektom, je zlepSenie
nastrojov véasnej diagnostiky. Detekcia pociatoénych S$tadii
nadoru umoziiuje podat vhodni a personalizovant liecbu
skor.

V praci sme sa venovali tvorbe, charakterizacii
a porovnaniu biosenzorov na diagnostiku tumor-asociovanej
protilatky GOD3-2C4 na zlatom a uhlikom modifikovanom
povrchu. Stidia porovnava rézne metody pripravy, Upravy
povrchov a analytické vlastnosti biosenzorov. Najdolezitej$im
vysledkom pri modifikacii povrchov je zistenie, Ze najlepSim
sposobom, ako vyuzivat maly glykdn na detekciu tumor
asociovanej protilatky, je imobilizacia molekuly na vrstve
HSA. Glykénovy biosenzor zalozeny na 3D kompozicii
pontkol ovel'a lepSiu analyticki vykonnost' ako senzor bez
pouzitia HSA, ¢i uz zpohladu citlivosti (aM koncentracie
analytu), linedrneho rozsahu, medze detekcie, priemernej
relativnej chyby a kinetiky interakcii. Dosiahnué vysledky
boli ziskané a overené viacerymi nezavislymi metodami. Pri
oboch typoch povrchov boli dosiahnuté zhodné vysledky,

ktoré vykazovali vyS$$i stupenn koreldcie. V praci su
porovnavané vyhody anevyhody jednotlivych typov
povrchov.

Vysledky tohoto vyskumu boli dosiahnuté vdaka financnej
podpore z grantu APVV 17-0300.
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Oxaliplatina je 1é¢ivo, pouzivané nejcastéji k 16¢bé
kolorektalniho karcinomu. Dalsi uplatnéni naléza také pfi
1é¢bé rakoviny plic, vajeéniki nebo non-Hodgkinova
lymfomu'. ProtoZe je doprovazena svymi nelistotami, je se
v pfipravku objevuji v malém mnozstvi a jejichz vliv neni
poradné prozkouman, je dilezité mit techniku, ktera umozni
stanoveni takovych sloucenin ve standardu daného léciva
nebo naptiklad v télnich tekutinach.

Diky svym vyhodam (vysoka cinnost, nizka spotieba
vzorku a reagencii nebo rychlost analyz) se kapilarni
elektroforéza (CE) v modu micelarni elektrokinetické
chromatografie (MEKC) jevi jako vhodna k t¢mto uceltim.
Elegantnim feSenim jejich nedostatkli (zejména nizké
detekéni limity u nejcastéji pouzivanych DAD detektort),
mize byt pak vyuziti on-line prekoncentra¢nich technik nebo
pouziti jiného detektoru, popt. kombinace téchto pristupii.

V této praci jsme se tedy zaméfili na vyvoj rychlé
a citlivé metody pro separaci a kvantifikaci nékterych necistot
piirozen& se vyskytujicich v tomto 1é&ivé (neistoty B a C).
Toho bylo docileno zkombinovanim online prekoncentracni
metody — ,,sweeping a spojenim s ICP-MS pomoci nami
vyvinutého interface. Za optimalnich podminek (davkovani
90 s tlakem 50 mbar a pouziti 25 mM H;PO4/NaOH pH 2,15
+ 175 mM SDS jako zakladniho elektrolytu) bylo pfi
sledovani izotopu '"Pt dosazeno detekénich limitd v fadu
jednotek ppb (viz tabulka I).

Tabulka I

Necistota B Necistota C  Oxaliplatina
LOD sweeping 4 1 3
CE-ICP-MS (ug 1™
LOD 13917 1655 6258

CE-DAD (pg1™)

Tato price vznikla za podpory grantu GACR 19-23033S
a IGA_PrF_2020_030.
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Virus Afrického moru prasat (ASF), zplsobuje velmi
zavazené onemocnéni, které se projevuje az 100 % smrtnosti.
ASF napada divoka i domaci prasata. JelikoZ proti tomuto
onemocnéni neexistuje vakcina, hledaji se cesty rychlé
asenzitivni detekce tohoto viru vrlznych biologickych
matricich. Cilem prace bylo navrhnout biosenzor zalozeny na
oligonukleotidovych (ODN) sondach pro virus ASF
znacenych CdTe kvantovymi teckami (CdTe QDs).

V praci byla studovana interakce mezi ASF ODN
(KING F a KING R), ASF PCR produktem a CdTe QDs.
Byly ziskany zavislosti na koncentraci ODN (y = -1,91 +
40,54 x) pro KING F; (y = 2,32 + 132,06x) pro KING R
a(y=—-4,79 + 7,13x) pro ASF PCR produkt. Pro verifikaci
Casove zavislé akumulace, byly ODN KING F a KING R
akumulovany na elektrodu (t4 0 az 480 s). Pro interakéni
experiment byly zvoleny koncentrace ASF ODN pro KING F
1 pgml™ a pro KING R 0,3 pgml™. V rdmci interakéniho
experimentu byla realizovana série opakovanych méfeni (n =
10). ASF ODN modifikovana elektroda byla nasledné
studovana v pfitomnosti CdTe QDs (t4 2 min). Byla
vypocitana senzitivita molekul jako mira vyvolani signalu
vzhledem ke koncentraci ASF ODN. Nejlepsi senzitivita byla
vypoétena pro ASF PCR fragment (50 nA/amol molekul/
min), nasledné King R (25 nA/amol molekul/min) a KING F
(14 nA/amol molekul/min). Ptfi analyze ASF ODN bez
kvantovych tecek (ta 3 min) byly hodnoty proudu stanoveny
na 33 + 8 nA pro KING F a 22 + 3 nA pro KING R. Nasledné
pii interakci ODN a CdTe QDs (ta 2 min) byly signaly pro
ASF ODN stanovené na KING F/ CdTe QDs 15 £ 8 nA
a KING R/ CdTe QDs 16 + 5 nA. Bylo statisticky prokazano,
ze snizeni signalu ASF ODN KING F a KING R je zptisobeno
vazbou CdTe QDs (P = 0,00001 pro KING F a P = 0,0066 pro
KING R). Ziskané poznatky lze vyuzit pro navrzeni nového
biosenzoru pro detekci ASF.

Tato studie byla podporena Evropskym programem
Erasmus+, projektem AMOR QK1920113 a za laskavého
prispént spolecnosti Metrohm Ceska republika.
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Nové psychoaktivni latky (NPS) do znacné miry
zménily drogovou scénu po celém svété. V poslednich letech
se zvySuje pocet tzv. ,,designer drugs®, které jsou dostupné na
trhu. Jedna se o latky, které jsou syntetizovany jako derivaty
jiz existujicich nelegalnich latek za tcelem obchazeni
zékona'. V mnoha piipadech se jedna o latky chiralni, a proto
se ucinky a vlastnosti jednotlivych enantiomer mohou lisit.

Cilem této prace bylo vyvinout a optimalizovat rychlou
metodu pro enantioseparaci 42 strukturné odlisnych NPS

(derivaty  pyrovaleronli, benzofurant, fenidinl/fenidati
abenzamidll) pouzitim vankomycinu jako chiralniho
selektoru v superkritické fluidni chromatografii (SFC).

Kolona VancoShell s povrchové poréznimi (core-shell)
Casticemi (2,7 um) byla pouzita jako chiralni stacionarni faze
na zakladé piedchozi prace’. Byl studovan vliv sloZeni
mobilnich fazi (rizné kosolventy jako methanol, ethanol
aaditiva jako kyselina trifluoroctovd, kyselina octova,
triethylamin, diethylamin, isopropylamin aj.), vliv prutoku,
teploty nebo zpétného tlaku na retenci, enantioselektivitu
arozliSeni studovanych analytd. Pro ziskani lepSich vysledkd
byly zapojeny dvé VancoShell kolony do série. V tomto
systému bylo mozné separovat 98 % testovanych NPS, z toho
vice nez polovinu na zakladni linii.

Ze ziskanych vysledkd vyplyva, ze VancoShell kolony
jsou vhodnym néstrojem pro enantioseparaci Sirokého spektra
NPS v SFC.

Tato price vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (¢islo grantu: 20-19655S).
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STANOVENI HLAVNICH SLOZEK VE VZORCIiCH
OMAMNYCH A PSYCHOTROPNICH LATEK
POMOCI NMR SPEKTROSKOPIE

BARBORA MUZIKOVA
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Omamné a psychotropni latky (OPL) jsou kategorie
latek majici vliv na lidskou psychiku. Do této skupiny se fadi
i nelegalni drogy, na kterych mtize vzniknout zavislost. Z této
kategorie se dale vyc¢lenuji nové psychoaktivni latky (NPS),
které maji napodobovat ucinky klasickych drog, naptiklad
heroinu, kokainu nebo pervitinu. Vynikaji svou nebezpecnosti
zejména z divodu nedostatku informaci o jejich strukturach
a ucincich a také lakavé ceny a nezkusenosti uzivatelti s timto
typem latek. Do této skupiny se fadi zejména syntetické
kanabinoidy, syntetické kathinony a v posledni dobé také
opioidy.

Cilem prace je vyvinout metodu pro kvantifikaci
majoritnich sloZzek ve smésich omamnych a psychotropnich
latek pomoci NMR spektroskopie. Problematika je feSena
zejména z hlediska pouziti a uspofadani standardu pro
kvantifikaci. Jsou zde vyuzity dvé uspofadani standardu, a to
vnitini a vn&jsi (obr. 1). Jako standard byla vyuzita kyselina
fumarova ve vysoke Cistote.

Vnitini standard Vngjsi standard
Objem
Objem p vzorku
vzorku a Celkovy Objem
vnitiniho N\ objem vzorku Objem
standardu v meéfici vnéjsiho
cele standardu
Obr. 1.
v vovr
Metody s vnititnim a vnéj$im standardem byly

validovany pro dvouslozkové smési syntetickych kathinond
asrovnany co se tyCe presnosti a spravnosti. Metoda
s vngj§im standardem (kyselina fumarova v kapilafe) byla
nasledné pouzita pro stanoveni hlavni slozky ve ctyfech
vzorcich omamnych a psychotropnich latek.

Tato prace vznikla za podpory MV CR (VI20172020056)
a MSMT CR (LO1611).
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FOR DETERMINATION OF HEAVY METAL
POISONING ANTIDOTE 2,3-DIMERCAPTO-1-
PROPANESULFONIC ACID
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TOMAS NAVRATIL?
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The aim of this research was development of a new
voltammetric method for determination of 2,3-dimercapto-1-
propane-sulfonic acid (DMPS) and study of DMPS
complexing behavior towards lead ions. Direct current
voltammetry (DCV), differential pulse cathodic stripping
voltammetry (DPCSV), differential pulse anodic stripping
voltammetry (DPASV), and elimination voltammetry with
linear scan (EVLS) at a polished (p-AgSAE) and at a mercury
meniscus modified silver solid amalgam electrode
(m-AgSAE) were used in this research.

DMPS is a double-thiol synthetic antidote, used for
treatment of poisoning by heavy metals (e.g., lead, mercury)
(ref.' ™), due to its strong complexin% properties, high water
solubility, and negligible side effects>>.

Voltammetry was chosen due to its high sensitivity and
selectivity, speed, low costs, and ability to provide
information about mechanism of complexation and electrode
process®. Solid amalgam electrodes (SAEs) were chosen
because of their ability to form chemisorbed complexes with
DMPS for the use of DPCSV’*.

DCV and EVLS confirmed oxidative chemisorption of
DMPS to the electrode surface in a coupled proton/electron
transfer. In the solution, DMPS forms complexes with Pb**
ions.

Complexing behavior of DMPS was studied by
voltammetric titrations. Three separate DPCSV reduction
peaks were registered, corresponding to transmetalation of the
Hg(DMPS) with the Pb>" to form a Pb-DMPS complex, of
free lead ions and Pb(DMPS).

Validation of the developed method in model samples of
drug Dimaval and human urine confirmed its usability for
clinical purposes. Moreover, the obtained LODs (0.1 pmol L™
at m-AgSAE and 0.3 umol L' at p-AgSAE, respectively)’
were two orders of magnitude lower than those in the
previously reported voltammetric method'’.

Research was carried out within the framework of Specific
University Research (SVV260560). The authors thank the
Czech Science Foundation (GACR project No. 20-01589S).
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POROVNANI STACIONARNICH FAZi S RUZNYM
TYPEM CASTIC A LIGANDU V HPLC
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“ Katedra fyzikalni a makromolekuldrni chemie,
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S rostouci komplexnosti vzorkd se zvySuje poptavka
inabidka novych stacionarnich fazi urenych pro HPLC.
Retenci a separaci latek ovliviiuje hned nékolik faktort,
napiiklad druh nosice, typ castic a ligandu nebo velikost
por'. Pro vybér vhodné stacionarni faze k danému Gcelu je
nutné porozumét retenénimu/interakénimu  mechanismu.
Existuje tfada vice ¢i méné detailnich pfistupt, které nadm
poskytuji informace o zakladnim chovani riznych analytl
v chromatografickych systémech?.

V tomto piipévku je detailné¢ studovan vliv ligandu
atypu Castic na retenci a symetrii vybranych biologicky
aktivnich latek. Bylo testovano osm stacionarnich fazi lisicich
se ,,endkapingem®, typem castic (HSS — ,high strength
silica®, BEH — ,,bridged ethylene hybrid”, CSH — ,,charged
surface hybrid“) a typem ligandu (oktadecyl, fenyl-hexyl,
pentafluoro-fenyl).

Waltersiv  test byl pouzit pro zdkladni popis
hydrofobicity a silanolové aktivity testovanych stacionarnich
fazi. Pernamentné nabité latky byly vyuzity k popisu moznych
elektrostatickych interakci, které se uplatiiuji v zavislosti na
endkapingu® a typu Castic. Bylo ovéfeno, ze CSH castice
nesou pii nizkych hodnotach pH kladny naboj, ktery zptisobi
zvysenou retenci zaporné nabitych latek. Naopak pti vysSich
hodnotach pH (pH8,0) se na kolonach, které nejsou
endkapované projevuje interakce kladné nabitych latek se
zaporné¢ nabitymi disociovanymi silanolovymi skupinami.
Rozdily vretenci a symetrii pikii byly popsany za vyuziti
strukturné odlisnych sloucenin: neutralnich flavoni, kyselych
profend, bazickych kathinont a zwitterionickych dipeptid.
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Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
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APLIKACIE POKROCILYCH 2D
NANOMATERIALOV "MXENOV" AKO
PERSPEKTIVNYCH PLATFORIEM PRI NAVRHU
(BIO)SENZOROV
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Vychodnd Azia

Lenka.Lorencova@savba.sk

Vyvoj (bio)senzorov na baze funkcionalizovanych
povrchovych nanostruktir v kombinécii s elektrochemickymi
metdédami ndm umozhuje dosiahnut’ nizke medze detekcie
(LOD) a vysoku S$pecificitu. Z tohto hladiska sa velmi
perspektivny javi 2D nanomateridl zo skupiny "MXénov",
ktoré sa stali predmetom zdujmu vdaka ich Specifickym
vlastnostiam a komplexnej vrstevnatej Strukture poskytujuce;j
mnozstvo alternativ v zloZzeni a nasledne uplatnenie pre
rozli¢né aplikacie. V pilotnej S$tadii sme preverovali
schopnost  Ti;C,Tx MXénu (T: =0, -OH, -F)
elektrochemicky detegovat’ vyznamné analyty (O,, H,O,
a NADH), pricom TizC,Tx ukazal pozoruhodnu
elektrokatalyticktl aktivitu pri redukcii HyO, s LOD na urovni
nM. V snahe zlepsit’ jeho stabilitu a redoxné spravanie sme
MXén nasledne modifikovali s nanocasticami platiny.
Elektrokatalyticky aktivny senzor na baze nanokompozitu
Ti;C,Tx/Pt dokazal detegovat’ okrem H,O, i malé organické
molekuly (acetaminofén, dopamin, kyselina askorbova,
kyselina modovd) na nanomolarnej urovni'. Dalou
elektrochemickou $tudiou sme potvrdili vyrazny rozdiel
v hustote zaporného naboja na povrchu "MXénu" a takiez
v elektrokatalytickej aktivite v zavislosti od leptanta (HF, LiF/
HCI) pouzitého pri priprave "MXénov">. V nasledujicich
rokoch ocakdvame exponencialny ndrast v pocte afinitnych
biosenzorov na baze "MXénu"', pri¢om je potrebné mysliet
na vhodné stratégie pre modifikaciu rozhrani "MXénu"
anasledni  imobilizaciu cielovych biomolekul. Takto
upraveny "MXénovy" povrch bude perspektivne vyuzity pri
vyvoji biosenzorov a v glykoprofilacii.

Autori dakuju za financénu podporu z projektov APVV
17-0300, z projektov MZ SR 2018/23-SAV-1 a 2019/68-
CHUSAV-1; IRCC-2020-004 (Grant Univerzity v Katare, za
tvrdenia uvedené v tomto dokumente zodpovedajii vylucne
autori).
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Fluorescencni korelac¢ni spektroskopie (FCS) je hojné
vyuzivanou metodou ve studiu koloidnich systémi. Pokud je
metodou FCS studovan systém, ktery nevykazuje fluorescenci
a nemize byt oznacen pomoci fluorescencni sondy (napf.
pokud dochadzi kexluzi fluorescenéni sondy bunécnou
membranou), pak existuje alternativni metoda FCS — inverzni
fluorescencni korelaéni spektroskopie (iFCS), kde dochézi ke
sledovani fluorescenéniho signdlu média, které obklopuje
analyzované &astice. Tuto metodu poprvé popsal Wenmalm'
a spol., ktery se svym tymem pouzival v iFCS experimentech
fluorescenéni sondu Alexa 488. Mnohem levnégjsi
a dostupnéjsi alternativou je pouziti fluoresceinu. Aby mohla
byt metoda iFCS uspé$né aplikovana, je potfeba stanovit
vhodnou koncentraci fluorescenéni sondy tak, aby byla
vnimana  jako  fluorescenéni  médium  obklopujici
analyzovanou latku. U klasické FCS se pouzivaji koncentrace
v iadu 10 M, pro inverzni FCS byly stanoveny koncentrace
v tadu 107° M a v experimentech byla pouZivana koncentrace
400 uM. Aplikovatelnost metody iFCS byla vyzkousena na
nékolika modelovych syst¢émech — polystyrenovych
nanocasticich a liposomech. Polystyrenové ¢astice o priméru
100 nm metodou iFCS stanovit nelze, data nevykazuji zadnou
korelaci a proto je metoda aplikovatelna na castice vétsi. Na
polystyrenové Castice o priméru 500 nm lze metodu iFCS
aplikovat. U lecithinovych liposomu s velikosti v rozmezi
100300 nm byla metoda iFCS taktéz uspésné aplikovana.
I pfes riznd omezeni (koncentrace a velikost ¢astic) ma
metoda iFCS potencial pii studiu riznych biochemicky
zaméetenych systému.
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DETERMINATION OF BINDING CONSTANTS OF
CYCLODEXTRIN COMPLEXES WITH METAL
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The apparent binding constants and limiting mobilities
of the multiply charged complexes of the A- and A-
enantiomers of [Ru(bpy);]*’, [Ru(phen);]** and [Fe(phen);]*
associates' with 2,3-diacetylated-6-sulfated-(a.,f,y)-
cyclodextrins (CDs) were determined by affinity capillary
electrophoresis (ACE)”.

Two limiting models were tested for the ionic strength
correction of the actual mobilities based on an empirical
relation for the ionic strength correction of multivalent ionic
species’. In model 1, the nominal values of the charge
numbers (zsnom) and analytical concentrations (c¢suom) Of the
above CD selectors in the background electrolytes (BGEs)
were applied for calculation of the BGE ionic strength, as
usually. In model 2, the CD selectors were considered as
singly charged species (zs=-1) with |zg5pom|-times higher
concentrations in the BGE than their analytical concentrations
(cs = |zs nom| X Csnom) 1n the calculation of the BGE ionic
strength. In all three cases — with uncorrected actual
mobilities as well as with actual mobilities corrected
according to the two limiting models — the measured effective
mobilities of the above enantiomers fit well the theoretical
curves of their mobility dependences on the CD selectors
concentrations in the BGE, with high average coefficients of
determination (R* = 0.9890-0.9995).

The best physico-chemically meaningful values of the
apparent binding constants and the limiting mobilities of the
enantiomer-CDs complexes with low RSDs were obtained
using the actual mobilities of the species involved corrected
according to model 2.

The work was supported by the GA CR (grant no. 18-02597S)
and by the CAS (project RVO no. 61388963).
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The 1,4,7,10-tetraazacyclododecane-1,4,7-triacetic acid
(H;DO3A) as heptadentate ligand forms a stable complex
with Ln(IIl) aqua ions'. The ternary [Ln(DO3A)L] complex
exhibits a high luminescence due to antenna effect leading to
sensitization of Ln(III) luminescence by a fluorophore (e.g. L
= picolinic/isoquinolic acid) via efficient energy transfer from
ligand to Ln(III) ion. The utilization of ternary Eu(IIl) and Tb
(III) complexes as selective dual luminescence or
electrochemical sensors for that determination of bicarbonate
using substitution reaction was reported'”. Recently, this idea
was utilized for indirect selective determination of urea’:

Urea +2 H,0 — 2 NH," + CO5™
catalyzed by urease enzyme which activity can be also
estimated. Analogously, this approach was applied for
a selective luminescence determination of ethanol using
oxidation of NAD" catalyzed by alcohol dehydrogenase
enzyme (ADH):

CH;CH,0H + NAD" — CH;CHO + NADH' + H'

This study was supported by the Ministry of Education of the
Czech Republic (LTC20044) and Masaryk University (MUNI/
A/1424/2019).
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ELECTROPHORESIS APPLIED TO THE STUDY
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A new method, pressure assisted partial filling affinity
capillary electrophoresis (PF-ACE), has been developed to
study noncovalent interactions of the hexamer of human
insulin (HI) with biologically relevant ligands, such as
cationic phenolic and amino acid neurotransmitters (serotonin,
dopamine, nor-epinephrine, epinephrine, and Arg) or anionic
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ligands (phenol, L-DOPA, and Trp) in alkaline aqueous
solutions. HI is one of the key protein hormones controlling
metabolism, growth, and ageing'. Its malfunction causes
diabetes, cancer and Alzheimer's disease. HI is a 51-amino
acid protein consisting of two disulfide-linked chains.
Phenolic neurotransmitters were found to be present in insulin
secretory granules in pancreatic f3-cells; it was proposed that
their binding can induce different oligomeric states and
conformations of HI. Arg can be abundant in secretory
granules as a product of proinsulin processing; it is known as
an effective inducer of HI secretion.

The apparent binding constants, K, of the HI-ligand
complexes were determined from the dependence of the
effective migration time changes of the above ligands on the
variable zone lengths of HI dissolved in the background
electrolyte (BGE) and hydrodynamically introduced into the
fused silica capillary close to the UV detector. The strong
cationic electroosmotic flow in alkaline BGEs, pH 8.1 or 8.5,
had to be reduced by hydrodynamic counter flow induced by
external pressure at the outlet capillary end to avoid expulsion
of HI zone out of the capillary and to allow HI interaction
with both cationic and anionic ligands inside the capillary®.
The HI interactions with the above ligands were found to be
moderately strong, with K, values in the range 385-1314 L/mol.
From the above eight ligands, phenol and Trp were the
strongest binders of HI whereas the strongly basic amino acid
Arg formed with HI the weakest complex.

The work was supported by the CSF, project no. 18-02597S,
and the CAS, research project RVO 61388963.
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Non-covalent molecular interactions play important role
in all living systems being essential to many chemical or
biochemical processes. For characterization of these
interactions, among other methods, also various modes of
affinity capillary electrophoresis (ACE) have been employed.
In this study, strength of non-covalent interactions of two
5-phenylazopyrimidines' (see Fig. 1), with B-cyclodextrin
(B-CD) were estimated by mobility shift ACE (ms-ACE)*.
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Fig. 1. Structures of 5-phenylazopyrimidines

During ms-ACE measurements, 5-phenylazopyrimidines
were dissolved in background electrolyte (BGE) free of B-CD,
and injected as analytes. -CD at various concentrations (0—
15 mM) was added to the BGE (18.5/42 mM Tris/H;PO,, pH
2.3). For 5-phenylazopyrimidines complexes with B-CD, 1:1
stoichiometry ratio was assumed. From the measured
migration times, the effective mobilities of analytes were
calculated and plotted against B-CD concentration in the
BGE. For calculation of the apparent binding constant, a non-
linear regression analysis was applied.

The apparent binding constants of complexes of
compounds 1 and 2 with B-CD were estimated to be
22.9 £ 2.9 L/mol and 98.9 + 3.6 L/mol, respectively.

This work was supported by the GACR, grant no. 18-02597S,
and by the CAS, project no. RVO 61388963.
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Magnetické nanocastice y-Fe,O; jsou po vhodné Gpravé
jejich povrchu pouzivany v MRI zobrazovani a jako
transportéry 1é¢iv'. Pro tyto biologické aplikace je potieba,
aby méli nanocastice vysoké hodnoty magnetizace a velikost
mensi nez 100 nm suzkou distribuci velikosti k zajisténi
uniformnich fyzikalné-chemickych vlastnosti.

V nasi praci jsme Uspé$né nasyntetizovali ¢tyti populace
karboxylovanych nanocastic s riiznou hustotou karboxylovych
skupin na jejich povrchu. Prvnim krokem pti syntéze
karboxylovanych magnetickych nanocastic oxidu Zeleza je
syntéza ferrofluidu koprecipitaci Fe?* a Fe** iontdl za
alkalickych podminek® a jeho stabilizace citratem sodnym.
Tyto nanocastice jsou dale zapouzdieny v obalu z SiO, a tento
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obal je funkcionalizovin amino a PEG skupinami
dvoukrokovou syntézou pomoci TEOS, PEOS a APTES’.
V poslednim kroku je provedena konverze amino skupin na
karboxy skupiny reakci s anhydridem kyseliny jantarové.

Tyto nanocastice jsme nasledné charakterizovali pomoci
transmisni elektronové mikroskopie (TEM), ktera je vhodna
pro uréeni velikosti, dynamického rozptylu svétla (DLS),
ktery se vyuzivd pro wurCeni difuznich koeficientl
a polydisperzity. V posledni dobé se také rozsitilo pouziti
kapilarni elektroforézy (CE) pro urceni distribuce velikosti
nanocastic a ur¢eni hustoty povrchového naboje, a proto jsme
ji také vyuzili a vysledky porovnali.

Tato prace vzmikla za podpory grantu IGA_PrF 2020 030
a Nadacniho fondu Univerzity Palackého v Olomouci.
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Tamsulosin je chiralni 1é¢ivo, které se pouziva pii 1écbé
benigni prostatické  hyperplasie.  Existuje ve dvou
enantiomernich formach, ale pouze (R)-isomer vykazuje
vyznamny farmakologicky efekt.! Proto je Zadouci mit
metody pro chiralni separaci enantiomerti tamsulosinu, které
jsou dostateéné selektivni a citlivé, ale zaroven umoznuji
identifikovat enantiomery v komplexnich vzorcich. Kapilarni
elektroforéza (CE) patii mezi techniky, které jsou velmi
vyuzivané pro chirdlni separace. Navic metoda separace
enantiomerti tamsulosinu pomoci CE s UV detekci byla na
na$em pracovisti jiz vyvinuta'?.

Cilem této prace bylo vyvinout metodu pro separaci
enantiomerti tamsulosinu za pouziti spojeni CE s hmotnostni
spektrometrii s ionizaci elektrosprejem (ESI-MS). Toto
spojeni vyzaduje oproti standardnimu uspoiadani CE s UV
detektorem pouziti t€kavych elektrolytl a zarovefn nutnost
~programovani“ migrace chirdlniho selektoru tak, aby se
nedostal do elektrospreje, ¢imz by potlacil ionizaci analytt.
V ramci této prace byl optimalizovan elektrolyt na 200 mM
kyselinu octovou pH 4,0 s piidavkem 3 g I'! sulfatovaného-p-
-cyklodextrinu (S-B-CD) jako chirdlniho selektoru. Elektrolyt
se S-B-CD byl umistén pouze do kapilary. Diky tomu
migroval S-B-CD proti tamsulosinu a od ESI-MS, doslo
k chirdlnimu rozliseni, ale S-B-CD nezpuUsobil problémy
sionizaci tamsulosinu v  elektrospreji. Dale  byly
optimalizovany i dal$i podminky stanoveni pomoci CE-ESI-
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MS jako je mnapf. sprejovaci napéti, tlak a teplota
nebulizaniho plynu, sloZeni a pritok pomocné kapaliny.

Tato préce vznikla za podpory grantu GA CR 19-23033S.
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Cholesterol je ptitomny ve vSech bunéénych
membranach a je dalezitym prekurzorem v syntéze dalSich
steroidnich latek, napf. ZzluCovych kyselin, steroidnich
hormont a vitamint. Nejbéznéji pouzivanou metodou pro
stanoveni cholesterolu je HPLC s tandemovou MS detekei’ ¢i
enzymatické metody”. Moznosti neenzymatického
elektrochemického stanoveni cholesterolu jsou znacne
omezeny kvili ptitomnosti jediné dvojné vazby ve steroidnim
skeletu (review). Moznosti pfimé elektrochemické detekce
cholesterolu v matricich mléka a lidském séru jsou blize
popsany v praci®, kde byl pouZivan modifikovany povrch
pracovni uhlikové elektrody.

V této praci jsme se zabyvali extrakci cholesterolu
zmléénych matric a jejim naslednym elektrochemickym
a spektrofotometrickym  stanovenim.  Vlastni  extrakce
spocivala v saponifikaci mlééného vzorku pomoci 0,4 M
hydroxidu draselného v ethanolu pti 50 °C po dobu 30 minut.
K vychladlému saponifikatu byla pfiddna deionizovana voda
anasledné byl dvakrat extrahovan n-hexanem’. Extrakt byl
odfoukan dusikem a rozpustén v daném elektrolytu ¢i mobilni
fazi a zanalyzovan danou instrumentalni metodou. Pro
voltametrické stanoveni byla pouzita borem dopovana
diamantova elektroda a kyselina chlorista v acetonitrilu jako
zakladni elektrolyt a byl vyhodnocovan oxida¢ni pik pfi
+1,6 V (vs. Ag/AgNO; v acetonitrilu). Pro spektrofotometrii
byla pouzita modifikovand Abell-Kendallova metoda, tj.
detekce pii 620 nm po vzniku barevného produktu ve smési
kyseliny octové, sirové a acetanhydridu®.

Tato prdce vznikla za podpory grantu Grantové agentury
Ceské republiky (projekt GACR 19-11268S) a Specifického
univerzitniho vyzkumu (SVV 260560).
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Hodnoceni lipofility 1é¢iv a dalSich biologicky
vyznamnych latek ma zasadni vyznam pro posouzeni jejich
biodostupnosti, terapeutické¢ho ucinku, toxicity, metabolismu
a bioakumulace. Jednim z nejpouzivanéjSich parametri
charakterizujicich lipofilitu latek je rozdélovaci koeficient.
Z ruznych modelovych systémt pro urcovani rozdélovacich
koeficienti se jako vhodny ukazal systém fosfolipidovy
liposom/voda, ktery velmi dobfe napodobuje pfirozené
prostiedi bunéénych membran.

Pro stanoveni rozd€lovacich koeficientl v systému
liposom/voda byla vyvinuta jednoducha metoda zalozend na
rovnovazné  dialyze'. Modifikovana metoda vyuZiva
jednoduchou dvoudilnou nadobku s prostory oddélenymi
filtratni membranou, ktera umoznuje volnou difuzi
nizkomolekuldrni latky, zatimco velké liposomalni struktury
nemohou prochazet péry membrany a zistavaji oddéleny
vjednom prostoru od Cistého vodného roztoku v prostoru
druhém. Po ustaveni rovnovahy je pak koncentrace latky ve
vodném roztoku umérna koncentraci jeji volné (v liposomech
nevazané) frakce v liposomalnim roztoku a lze ji pouzit ke
stanoveni rozdélovaciho koeficientu v systému liposom/voda.

Metoda byla testovana na fenolickych latkach
pfirodniho pvodu — eugenolu, thymolu a karvakrolu, které
vykazuji antibakteridlni a antioxidacni ucinky vyuzitelné
zejm. ve farmacii a potravinafstvi. Vodny roztok liposomu byl
ptipraven z asolektinu, pfirodni smési fosfolipidl izolovanych
ze sojovych bobi. Po optimalizaci metody byly koncentrace
studovanych latek ve vodnych roztocich stanoveny tfemi
nezavislymi analytickymi metodami (plynovou
chromatografii s hmotnostné spektrometrickou  detekel,
vysokoucinnou kapalinovou chromatografii s UV detekci
a diferenéni pulzni voltametrii). Hodnoty rozdélovacich
koeficientli nalezené tfemi technikami se pohybuji v intervalu
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174-890 (log K = 2,24-295) a dobfe koresponduji
s hodnotami uvedenymi v literatufe’.

Tato prace vznikla za podpory granti GA CR 20-07350S
aIGA_PrF 2020 _030.
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Falzifikaty = anabolickych  androgennich  steroidd
predstavuji nemalé riziko v rdmci padélani 1é¢iv. Anabolické
androgenni steroidy jsou primarné uzivany pro narast svalové
hmoty ¢i zvySeni fyzické sily. Tyto efekty jsou doprovézeny
negativnimi G¢inky a riziko jejich projevu se zvySuje
s nadmérnym piijmem téchto latek. Proto jsou falzifikaty,
které jsou leckdy k nerozeznani od originalniho pfipravku,
tolik nebezpecné, jelikoz jejich deklarované slozeni uvedené
na obalu neni v mnoha piipadech pravdivé.

Hlavnim cilem prace je vyvinout optimalizovanou
metodu pro analyzu anabolickych androgennich steroidd
v olejové matrici pomoci metody GC-MS a za pouziti této
metody nasledné identifikovat a kvantifikovat latky
vredlnych vzorcich, které byly zabaveny Policii Ceské
republiky. Analyze byly podrobeny vybrané reprezentativni
vzorky, které byly vSechny na zdkladé vysledkli oznaceny za
falzifikaty.

Schéma 1 Tetracyklicky strukturni zaklad steroidi

Tato prace vznikla MV CR

¢ VI20152020048.
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Nové psychoaktivni latky (new psychoactive substances
— NPS) jsou rostlinné nebo syntetické substance, které se
vyznacuji nejéastéji stimulaénim ¢i halucinogennim G¢inkem.
Tyto slouceniny jsou zpravidla odvozeny od znamych a jiz
zakazanych latek (kokain, methamfetamin atd.). Jednou
z nejrozsitengj$i a  vnékolika zemich EU dokonce
nejuzivanéjsi skupinou NPS jsou syntetické derivaty
kathinonu. Jeden z enantiomer kathinonu, (S)-kathinon, je
alkaloid pfirozené se vyskytujici v mladych listech rostliny
Katy jedl¢ (Catha edulis). Jeho syntetické analogy vyuzivaji
podobnosti struktury a biologickych u¢inkli s amfetaminem,
avsak jsou zpravidla vyrdbény v racemické forme. Vzhledem
ktomu, Ze enantiomery mohou mit na Zivy organismus
vyrazné odlisné ucinky, a to i ucinky vedlejsi, je dulezité
otestovat jednotlivé enantiomery in vivo.

Cilem prace bylo nalezeni u¢inné metody chiralni
separace tii derivati kathinonu, a to methylonu, butylonu
a pentylonu, které se samostatné nebo ve smésich b&ézné
vyskytuji na evropské drogové scéné. Po optimalizaci
podminek enantioseparace zvolenych drog v analytickém
modu na polysacharidové chirdlni koloné, byla metoda
pfevedena do preparativniho modu. Za optimalizovanych
podminek preparativni enantioseparace byly ziskany
enantiomery vSech cilovych latek, které budou dale studovany
na spolupracujicich pracovistich.

Tato  prace vznikla za  podpory MV C:’R
(grant ¢. MVO/VI20172020056) a Grantové agentury CR
(grant ¢. 16-17689Y).
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Oktaedrické  molybdenové  klastry (Mog) jsou
nanometrové agregaty Sesti Mo(Il) atomut, které jsou
stabilizovany osmi pevné vazanymi vnitfnimi ligandy,
obvykle atomy halogent, a Sesti labilnim anorganickymi/
organickymi ligandy (L) (obr. 1). Tyto komplexy po excitaci
svétlem nebo rentgenovym zafenim tvoii dlouhozijici
tripletové stavy, které relaxuji ¢ervenou-NIR luminiscenci
s vysokymi kvantovymi vytézky. Tato luminiscence se uc¢inné
zhasi kyslikem za vzniku singletového kysliku Oz(ng) ve
vysokych vytézcich. Na rozdil od bézn¢ pouzivanych
fotosensitizatora (porfyriny, ftalocyaniny, etc.), Mog zlistavaji
ucinnymi producenty Oz(ng) i v jejich agregované forme.
Diky této vlastnosti a variabilité ligandi L 1ze vyuzit Mog
v biologickych aplikacich, jak v jejich molekularni formé, tak
ve formé nanomateriald.

Prokazali jsme, Ze Mog fotosensitizatory lze vyuzit ve
fotodynamické terapii (PDT)' nebo pii fotoinaktivaci
rezistentnich baktérii’>. Také jsme jako prvni vyuZili tyto
klastry jako radiosensitizatory v PDT indukované
rentgenovym zafenim®. Rentgenové zafeni méa oproti svétlu
vyhodu v tom, Ze pronika takika bez omezeni do tkani a tak
doséhne i do mist, ktera jsou nepfistupna svétlu. Foto/
radioluminiscence téchto klastri ma také potencidl pro
diagnostické ucely.

Prednaska je zamétena na vysvétleni cilené piipravy
Mog, jejich vyuziti v PDT a jako radiosensitizatord, které
snizuji radiaéni davky potiebné k likvidaci tumorovych
bunék.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR ¢. 18-050768.
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Metal-organické sit¢ (MOFy, zanglického Metal-
organic frameworks) jsou porézni koordinacni polymery
skladajici se zanorganickych uzlovych bodid, které jsou
vzajemné propojeny organickymi polytopickymi ligandy.
Tyto ligandy jsou nejcastéji karboxylové kyseliny, nebo
N-donujici ligandy. V poslednich letech se vsak stale Castéji
také studuji MOFy vzniklé pomoci jinych koordinacnich
skupin, napi. fosfonatd (RPO5>).

V tomto pfispévku budou MOFy vzniklé pomoci
fosfinatové koordinagni skupiny (R'R*POO") a trojmocného
kovu, nejcastéji Fe(Illl) a AIl(IIl). Tyto MOFy obsahuji
hexagonalné uspotadané linearni pory. Primér poru zavisi na
pouzitém ligandu od ca. 4 do 18 A. Diky silné koordinaéni
vazb¢ mezi fosfindtovym ligandem a trojmocnym kovem jsou
tyto MOFy stabilni v béznych rozpoustédlech vcetné vody
a to 1 za zvySené teploty.
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Tato préce vznikla za podpory grantu GA CR ¢ 20-04408S.
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Metal-organické sit¢ (MOFy,
organic frameworks) jsou porézni
skladajici se zanorganickych uzlt

z anglického Metal-
krystalické struktury
(klastr), které jsou

vzdjemné propojeny organickymi linkery, nejcastéji
polytopickymi karboxylovymi kyselinami. V soucasné dobé
existuje  nepfeberné  mnozstvi  kombinaci  vedouci

k rozmanitym strukturam a vlastnostem. Diky tomu MOFy
maji velice slibny aplika¢ni potencidl. Limitujicim faktorem
pti aplikaci MOFu je jejich nizka chemicka stabilita. MOFy,
které maji dle literatury vysokou stabilitu, jsou na bazi
zirkonigitycz klastrd, tj. MOFy skladajici se z [ZrsO4(OH)4]"**
klastrii. Typickym piikladem je UiO-66, vjehoz struktuie
jsou klastry propojeny tereftalovou kyselinou.

Diky popisované vysoké stabilit¢ a fadé¢ vyhodnych
vlastnosti se UiO-66 stal jednim z nejstudovanéjsich MOF.
Nicméng¢ aplikace UiO-66 Casto vyzaduje piitomnost vodného
prostiedi, kde je pH upravovano pufry. Chovéani UiO-66
v takovém prostiedi neni doposud dostate¢né popsano a popis
jeho stability se ¢asto omezuje jen na post-expozi¢nim méfeni
tachnikami, jako jsou praskova rentgenova difrakce (XRD),
adsorpce dusiku a elektronovd mikroskopie. Jak jsme
prokézali v na§i piedchozi praci', tyto metody neposkytuji
uplné informace o jemnych zménach ve struktufe UiO-66
a zaznamavaji pouze jeho Uplny rozklad. Proto jsou tyto
metody nevhodné pro studium stability MOF1.

Prispévek je zamétfen na popis stability UiO-66 v bézné
pouzivanych pufrech v kombinace s MOFy, tj. 2-amino-2-
-(hydroxymethyl)-1,3-propandiol (TRIS), N-2-hydroxyethyl-
piperazin-N'-2-ethansulfonova kyselina (HEPES), fosfatovy
pufr (PB), N-ethylmorfolin (NEM) a jejich solné verze.
Chemicka stabilita byla studovana analyzou uvolnéného
tereftalatového linkeru do roztoku metodou kapalinové
chromatografie a vysledna pevna faze byla pro porovnani
charakterizovana standardnimi technikami (XRD, adsorpce
dusiku, skenovaci elektronova mikroskopie). Bylo prokazano,
ze vSechny pufry jsou pro UiO-66 skodlivé a zejména
pritomnost PB, NEM a siln¢ koncentrovaného TRIS vede
k uplnému rozpadu struktury. Testované pufry, i pies jejich
Casté pouzivani pfi aplikacich UiO-66 jsou tedy naprosto
nevhodnymi médii.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 20-04408S.
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Molekularne cielena liecba rakoviny je komplementarny
pristup ku konvencnej, menej selektivnej chemoterapii. R6zne
molekularne charakteristiky rakovinovych buniek umoziuju
pripravit nanomateridly na mieru, ¢im moézu poskytnut
cieleni diagnostiku a liecbu rakoviny. Dvojrozmerné
materialy, ako je grafén oxid (GO), umoznujii umiestnenie
zna¢ieck na ich povrchu. Transmembranovy protein
karbonickd anhydraza IX (CA IX) je jednou z molekul
selektivne exprimovanych nadorovymi bunkami, ktoré je
mozné vyuzit pri cielenej liecbe rakoviny. Demonstrujeme
biokonjugaciu GO s biotinylovanou protilatkou M75 vysoko
selektivnou vo¢i CA IX. Na zaklade modelového systému sa
hodnotila vézba medzi biokonjugovanym GO-M75 a psimi
oblickovymi bunkami Madin-Darby Canine Kidney (MDCK).
Fluorescencne aktivované triedenie buniek (FACS) dokazalo
vys$$i prijem GO-M75 v pripade MDCK buniek ektopicky
exprimujucich protein CA IX na ich povrchu v porovnani
s kontrolnou bunkovou liniou MDCK. Aby sa lokalizovala
biomodifikovana platforma GO v jednej bunke, pouzila sa
konfokalna Ramanovd mikroskopia (CRM) bez znacenia
(label-free), ktora pontika prilezitost’ skamat’ bunky in vitro'?.
Pozorovanie in vitro lokalizacie funkcionalizovanych
nanoplatforiem GO v bunkdch pomocou CRM sa
uskutoéiiovalo vo vodnom prostredi v Zivych bunkach®. Tym
sa Crta novy pristup, ktory vyuziva biotinylovanu protilatku
M75, Specificki pre transmembranovy protein karbonicka
anhydrazu CA IX, na funkcionalizdciu nanoplatformy GO
pomocou komplexu avidin-biotin. Viactroviiové merania
jednotlivych buniek vedlo k 3D lokalizacii nanoplatformy
GO.

Zvysena afinita pripravenych molekularnych komplexov
GO-M75 potvrdzuje pouzitie dvojrozmernych materialov pre
buduce stratégie cielenej liecby rakoviny.

Tato prdaca bola podporovand Agenturou pre vyskum
a vyvojna na zdklade zmluvy ¢. APVV-14-0120 a projektom
VEGA 02/0010/18.
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ELEKTROKATALYZU ROZKLADU VODY - TEORIE
A EXPERIMENT

DAVID SEDMIDUBSKY, ZDENEK SOFER

Ustav anorganické chemie, Vysokd skola chemicko-
technologicka, Technicka 5, 166 28 Praha 6
sedmidub@vscht.cz

Hledani novych ekologickych zdrojt energie a zptisobti
jeji transformace a ukladani piedstavuje jednu z hlavnich
vyzev souCasného vyzkumu. Vedle akumulace elektrické
energie v bateriich je pfechod na vodikovou energetiku
zalozenou na kombinaci (foto)elektrochemického rozkladu
vody a vyroby elektiiny ve vodikovych palivovych ¢lancich
nadale vitdlni moznosti budouciho vyvoje. Hlavnim
problémem je pfitom nahrada platiny jako katalyzatoru pii
obou elektrochemickych procesech: H,O — H, + 2 O, —
H,O0.

Intenzivni vyzkum vrstevnatych nanomaterialti jako je
modifikovany grafen, dichalkogenidy pfechodnych kovu,
chalkogenidy p-prvki ¢i pniktogeny prokazal jejich vyznacné
elektrokatalytické a fotokatalytické vlastnosti. Pro redukci
vodiku (HER) je kli¢ova efektivni interakce s povrchem
materidlu, piithodnd poloha Fermiho meze a dostate¢na
elektricka vodivost. V ptipadé MoSy/WS,, které tyto
predpoklady velmi dobfte spliuji, je vyssi elektrické vodivosti
dosazeno na bocnich hranach nanodesticek diky populaci
piimésovych stavi na Fermiho mezi' nebo transformaci
z polovodivé modifikace 2H do kovové formy 1T kniz
dochézi pfi dopovani elektrony. Vysoky elektrokatalyticky
efekt byl rovndz pozorovan u ReS,’ nebo u heterostruktur
grafenu a MoS,/WS,. Oproti tomu u samotného grafenu bylo
prokazano, ze jeho katalyticky ucinek jednoznacéné souvisi
s piim&semi kovii zavedenymi do struktury pii pipravée®.

Fotokatalyticky rozklad vody nabizi elegantni zptsob
piimé konverze svételné energie na chemickou, avSak
hlavnim limitujicim faktorem je zde fixni energie zakazaného
pasu pro dany typ materidlu umoziujici vyuzit jen malou ¢ast
slune¢niho spektra. Nanostrukturovani vrstevnatych materialti
nabizi efektivni zplisob ladéni §itky zakézaného pasu. Jak
bylo neddvno ukézano na piikladech GaSe® a GeSe, zavisi
velikost energie zakazaného pasu na poctu vrstev a jejich
exfoliaci tak Ize =ziskat fotokatalyticky nanomaterial
pokryvajici Sirokou oblast spektra a v ur€itém rozsahu pH
katalyzujici jak redukci vody na vodik tak i oxidaci na kyslik.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 20-16124J.
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Vliv velikosti ¢astic na jejich fyzikalni a chemické
vlastnosti je znam jiz téméf 150 let Tento jev souvisi
s podstatnym narustem mérného povrchu ¢astic s jejich
klesajicim objemem, pricemz povrch spojeny
s nezanedbatelnou povrchovou energii vede k niz§i stabilité
téchto Castic. ZvySeni rozpustnosti (nano)castic piinasi fadu
pozitivnich efektd (napt. zvySeni dostupnosti malo
rozpustnych farmaceuticky w¢innych latek z1éCiv), ale
inegativnich (napf. zvyseni toxicity fady kovt a jejich oxida
pro rostliny i zivoCichy), a proto je pfedmétem znacného
zajmu, a to jak po strdnce experimentalni, tak teoretické.
Nejjednodussi  pristup k predikci  zvySené rozpustnosti
predstavuje Ostwaldova-Freundlichova rovnice (OFR), ktera
predikuje exponencidlni rist rozpustnosti s klesajicim
polomérem castice. Jistym problémem pii pouziti OFR je
skute¢nost, Ze zvySenou rozpustnost zcela fesi na tkor snizeni
termodynamické stability pevné latky a nebere na zfetel
odezvu roztoku. Sofistikovanéj§i pfistup vychazi z vypocétu
rovnovazného slozeni roztoku nasyceného danou pevnou
latkou, jejiz chemicky potencial je doplnén o povrchovy
prispévek’.

V této praci je termodynamicky modelovana zvySena
rozpustnost nanocastic ZnO, CuO a SnO, ve vodé a vodnych
roztocich. Pro vypocet rovnovazného slozeni nasycenych
vodnych roztokd byl pouzit program CHEMEQ? vyuzivajici
nestechiometricky algoritmus spocivajici v minimalizaci
celkové Gibbsovy energie systému. Aktivitni koeficienty
slozek vodnych roztokl byly vyjadfeny pomoci Daviesovy
rovnice. V rovnovaze byla rovnéz uvazovana plynna faze
s fixovanym parcidlnim tlakem kysliku p(O,)/p° = 0,21
a oxidu uhligitého p(CO,)/p° = 4-10* (standardni tlak p° =
100 kPa). Castice byly uvaovany jako sférické a déle ve
tvaru valcl s pomérem vyska/polomér podstavy = 2 a 20.
Vypoctené vysledky ukazuji nejvétsi zvySeni rozpustnosti pro
nanocastice SnO, a nejvétsi rozdily mezi vysledky OFR
a CHEMEQ pro nanocastice CuO.

Tato prdce vznikla za finanéni podpory GACR v rdmci
projektu ¢. 20-03253S.
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Magnetic nanoparticles have peculiar magnetic
properties that make them relevant for data storage, electronic
and mechanical engineering, and biomedical applications.
Specifically, the magnetic properties in nanomaterials are
strongly impacted by disorder effects, which has a strong
impact on their magnetization properties. It has been recently
shown that the heating performance of magnetic nanoparticles
is crucially affected by disorder effects' . However, despite
the great technological relevance and fundamental
importance, it is challenging to isolate surface-related effects
from the effective magnetic features of the bulk.
Fundamentally, these issues demand to reveal the three-
dimensional magnetic configuration and the nanoscale
distribution of spin disorder within magnetic nanoparticles.

Polarized small-angle neutron scattering (SANS) is
akey technique allowing us to investigate the nanoparticle
magnetization with great detail*. Within this contribution,
Iwill give an overview of our recent studies on the
intraparticle spatial magnetization distribution in ferrite
nanospheres with sub-A resolution’. I will show that we
revealed a significant field-dependence of the integral
nanoparticle moment, which is in contrast with the classical,
static picture of a collinearly magnetized nanoparticle core
with a structurally disordered shell accompanied by
magnetically disordered surface spins. Moreover, we
demonstrate how magnetic order can overcome structural
disorder. Using polarized SANS we quantitatively extract the
spin disorder energy and the spatially resolved surface
anisotropy within the nanoparticles. Finally, we clarify the
internal nanoparticle spin structure, which gives us indirect
insight into the structural defect density and distribution in
magnetic nanoparticles.

We gratefully acknowledge the financial support provided by
JCNS to perform the neutron scattering measurements at the
Heinz Maier-Leibnitz Zentrum (MLZ), Garching, Germany,
and the provision of beamtime at the instrument D33 at the
Institut Laue-Langevin, Grenoble, France. This research was
supported by DFG (DI 1788/2-1).
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POLYAZAMAKROCYKLY S FOSF OROVYMI
PENDANTNIMI RAMENY JAKO LIGANDY PRO
DVOJMOCNOU MED

PETR HERMANN
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V humanni mediciné jsou pouzivana radiofarmaka
zalozena na radioizotopech kovovych prvki, které musi byt
vazany v komplexech majicich vysokou stabilitu v télnich
tekutinach a predem uréenou farmakokinetiku. Stabilita
invivo je ptredev§im dana kinetickou inertnosti komplexu.
Radioizotopy kovii musi byt vazany velice rychle a za
mirnych podminek, coz je spojeno s vysokou rychlosti
komplexace daného kovového iontu a s vysokou
termodynamickou selektivitou pro dany iont. Nejb&znéjsimi
ligandy jsou polyazamakrocykly s koordinujimi se pendantimi
rameny.

Meéd” ma nékolik radioizotopt, které jsou vhodné pro
pouziti v mediciné jak pro zobrazovani, tak pro terapii. Pro
zobrazovani pomoci pozitronové emisni tomografie (PET) je
nejzajimavéj§im izotopem **Cu (t,, 12,8 h, b™ (19%) — Enax
657 keV), pro terapii je velice vhodny izotop “’Cu (t,, 2.6 d, b~
(100%) — Emnax 575 keV). Oba radioizotopy tvofi tzv.
theranostic pair®. Zajem o tyto radioizotopy vyznamné
vzrostl poté, co se nedavno ®’Cu stala komeréné dostupnou za
piijatelnou cenu. Chelatory pro radioizotopy médi jsou
hledany uz dlouho'. Ukazalo se, ze ,,standardni* makrocylické
ligandy, jako je napt. DOTA a jeji derivaty (Schéma 1),
neposkytuji  komplexy zddanych vlastnosti.  Teprve
v poslednich letech bylo navrzeno nékolik vhodnych ligandu.
Mezi né lze zatadit zatadit polyazamakrocykly s fosfonovymi
nebo fosfinovymi skupinami v pendantnich ramenech.

V tomto piispévku budou srovnany vlastnosti komplexi
Cu(Il) acetatovych makrocykli (DOTA, NOTA?; Schéma 1)
s vlastnostmi komplexi makrocykli s fosforovymi pendanty.
Bude ukéazano, ze chovani ligandl s kyselymi fosforovymi
skupinami se navic d4 ladit pomoci substituentii na atomu
fosforu (napf. pro Mestelp®, Schéma 1)°. Struktury komplext
fosforovych makrocykli se celkové podobaji strukturdm
komplexd matetskych acetdtovych derivati, ale komplexy se
vzajemné liSi chovanim v roztoku. Aminové skupiny
fosfonovych ligandt jsou pomérné bazické, a proto jsou jejich
komplexy termodynamicky velice stabilni. Stability komplexi
fosfinovych a acetatovych ligandd jsou podobné. Ligandy
odvozené od cyklamu vykazuji vysokou termodymickou
selektivitu pro Cu(II).

Komplexy  makrocykll  vznikaji  dvostupiiovym
mechanismem. Nejprve vznika tzv. komplex ,,out-of-cage*,
ve kterém jsou na ion kovu koordinovana pouze pendantni
ramena. Nasleduje rychlost urcujici krok, ve kterém jsou
odstranény protony vazané na aminech cyklu, a ion kovu se
vaze do kavity makrocyklu. Kyselé¢ fosforové skupiny jsou
schopné tvofit stabilni komplexy uz v kyselych roztocich,
aproto dobie stabilizuji komplexy ,,out-of-cage®. Jsou také
schopné, lépe nez acetaty, vytvaiet vodikové vazby.
Napomahaji tedy velice dobfe transferu protond z kavity
makrocyklu do okolni vody. Ptitomnost fosfonovych ¢i
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bis(fosfinovych) skupin proto vyrazné urychluje komplexaci
Cu(I)*®. A¢ kineticka inertnost komplext podstatné zavisi na
struktufe ligand, mohou byt komplexy nékterych ligandu
(napf. cb-te2ppi, Schéma 1) extrémné kineticky inertni’.

HO,C
HOQC/[\N’ 7 COH (N_>

HO,C. N N{_CO,H Ho,c N N_R

DOTA NOTA R = CO,H
NOTA-amid C(O) NHR'
~ Me K\ /—P R
NH N_ POsH;

[ j OH
N N
me” L _J “Me

Ho05P N HN

1,8-te2p Me3te1p
NN QIS
o) e e, (1) 00
NH HN ” \/”\/ v
te1ppi cbh-te2ppi

Schéma 1. Makrocyklické ligandy pro Cu(Il) zminéné v ¢lanku

Vysledky uvedené vyse (mM koncentrace Cu(Il)) dobie
koreluji s radiochemikymi daty pro beznosi¢ovou %Cu
a vybrané ligandy. Ukazalo se, Ze znaeni s **Cu je velice
G&inné a rychlé, dokonce i pii pokojové teploté*®. Cyklamové
derivaty (napt. 1,8-te2p, telppi nebo cb-te2ppi; Schéma 1)
patii mezi nejlepsi, dosud publikované, chelatory pro
radioizotopy médi.

Tento vyzkum je dlouhodobé podporovin GA CR, MSMT
a GAUK, v soucasné dobé jde o grant GACR 19-17380S.
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Polyazamakrocyklické ~ chelatory  su  vyuzivané
v mnohych odboroch akymi st napr. diagnosticka medicina,
radiofarmaka, metalurgia'. Ligand DOTA ajeho derivaty
s fosforovymi pendantnymi ramenami (obr. 1) st znamymi
chelatantmi Ln*" aGd’* komplexy (kontrastné latky pre
magneticki tomografiu) ligandov DO3AP® maji vlastnosti
blizke optimalnym®.

RN W R R = COOH alebo P(O)(OH)

[ ] = H, OH alebo alkyl
DOTA => (COOH),

N N
R—/\_/ \~R  DO3APR => (COOH),(P(0)(OH)R)
Obrazok 1.
Vlastnosti komplexov derivatov cyklénu

s protonizovatenou pendantnou aminofosfinovou skupinou
st zavislé na pH>. Syntéza tychto ligandov (ako i syntézy ich
prekurzorov) nie su pouzivané, pretoze samotné reakcie
poskytuju casto tazko Cistitelné zmesi. Preto boli syntézy
tychto latok blizsie skiimané.

Prekurzormi tychto ligandov byvaju klasicky amino-H-
-fosfinové kyseliny (AHPA), ktorych priprava prebieha za
tepla v silno kyslom prostredi (60-100 °C, vodna 1:1 HCI)
avedie kzmesi produktov. Za pouzitia ,mokrej* AcOH
amierne zvysenej teploty (40 °C), AHPA vznikaji Ccisto
(obr.2), vo vysokych konverziach aich C(Cistenie je
jednoduché. Reakcia poskytuje AHPA s bazickymi aminmi
(pKs > ~7-8), (CHy0), / elektronovo bohatymi aldehydmi
a vodnou H;PO,. Jej mechanizmus bol skiimany v AcOH-d,

ahlavnymi  intermediatmi  reakcie s N-acetoxy-/
hydroxymethyl aminy®.
"mokra" .
1] AcOH " (IP? pyridin C 9
H=R—H S5 HoP  _NRp — o= (NP _NR,
OH OH OH
Obrazok 2.

AHPA boli dalej pouzité do Kabachnik—Fields reakcie
s makrocyklickymi derivatmi. Optiméalne podmienky boli
ziskané za pouzitia suchého pyridinu ajeho hydrobromidu
ako zdroju silnej kyseliny pre kyslu katalyzu reakcie (obr. 2).
Boli pozorované vysoké konverzie na chranené ligandy
acelkové vytazky koneénych ligandov boli vySSie nez
uvedené v literatire. Mechanizmus reakcie bol skiimany
v pyridine-ds. Vysledky potvrdili pritomnost’ iminiového
katiénu ako kI'aicového intermediatu.

Kombinaciou oboch skimanych reakcii je mozna
priprava mnohych, doposial’ nedostupnych, aminofosforovych
derivatov cyklénu vo vysokych vytazkoch, ktorych komplexy
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mozu byt pouzité ako nové pH-responzivne latky vd’aka (de)
protonizacii pendantnej amino skupiny.

Tdto praca vznikla za podpory grantu GA CR 19-173808S.
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S cielom vytvorit nové U¢inné nosice radioizotopov
medi pre Pozitronovii Emisni Tomografiu, boli pripravené
a Studované cross-bridged derivaty cyklamu nesuce dve
fosfonatové (I), bis(fosfinatové) (II) alebo fosfinatové (IIT)
pendantné ramend a nepremosteny cyklamovy derivat
sjednym pripojenym monofosfinat-bis(fosfonatovym) (IV)
pendantom (Schéma 1). Ich termodynamické a kinetické
vlastnosti boli $tudované prostrednictvom potenciometrickej
titrtacie a UV-Vis spektroskopie. Stadium acidobazickych
vlastnosti ligandov ukazalo na vysokl bazicitu makrocyklu
skumanych ligandov (pK, > 14). Stadium termodynamickej
stability ich mednatych komplexov odhalilo, Ze sa jedna
o vysoko stabilné latky s hodnotami konstanty stability logK
v rozmedzi 20-26. U cross-bridged derivatov I a II je kinetika
tvorby komplexov vel'mi rychla. Pri pH ~ 6 je kvantitativna
formacia dosiahnuta uz v priebehu 1 s. VSetky testované latky
sa vyznacuju vel'mi vysokou kinetickou inertnostou. PolCas
disociacie med’natych komplexov premostenych makrocyklov
Ialll v1M HCIO4 a pri teplote 90 °C je 120h a 111 h.
U cyklamového derivatu IV sa Studovala afinita ku kostnému
tkanivu, v rdmci moznej cielenej terapie. Modelové testy na
hydroxyapatite odhalili vysoku afinitu a rychlu sorpciu.
Uvedené zistenia naznacuju, ze skimané ligandy su sl'ubnymi
nosi¢mi radioizotopov medi pre d’alsi vyskum smerom ku
klinickej aplikacii.
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Schéma 1. Studované ligandy

Tdto préca vznikla za podpory grantov GACR 19-17380S
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PARAMAGNETICKE KOMPLEXY
MAKROCYKLICKYCH LIGANDU JAKO
KONTRASTNI LATKY PRO °F MRI

FILIP KOUCKY

Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 8,
128 43 Praha 2
kouckyfl@natur.cuni.cz

Zobrazovani pomoci magnetické resonance (MRI —
magnetic resonance imaging) je Vv dneSni dobé hojné
vyuzivand diagnostickd metoda, ktera je alternativou
k zobrazovacim metodam zalozenych na ionizujicim zareni —
SPECT (single photon emission computed tomography), PET
(positron emssion tomography) a CT (computed tomography).
MRI je zalozeno na principu nuklerani magnetické resonance
(NMR), ktera vyuziva zateni v oblasti radiofrekvencnich vin.
Pii b&zném MRI vySetieni se méii signal vody ('"H NMR),
které je v téle cca 70 %.

Dalsim velice citlivym NMR aktivnim jadrem je '°F.
Fluor nemé v lidské mékké tkani piirozené pozadi a diky
tomu se '°F MRI také nazyva hotspot imaging. Pro alokaci
signalu je vak nutné zméfit i '"H MRI. Hotspot imaging je
idealni pro tzv. cell tracking. Pokud jsme schopni oznacit
buitky kontrastni latkou (CA — contrast agent) s °F atomy
a poté je vpravit do organismu, tak jedinym signalem, ktery
pomoci '°F MRI vidime, je signal nami oznaéenych bufigk.

Pro ziskani lepsiho poméru signalu k Sumu je zapotiebi
méfit vétsi koncentraci CA, nebo béhem méfeni nakumulovat
vice scantl. V takovém piipadé se ale mize vySetfeni velice
prodlouzit. Délka pulsni sekvence je zavisla na
charakteristickych veli¢inach, kterymi jsou 7 a 7, relaxacni
Casy (T<Ty). Pro zkraceni relaxacnich Casii se vyuzivaji
paramagnetické ionty kovii ze skupiny lanthanoidii'?
a z d-bloku®. Tyto kovy jsou vétsinou znaéné toxické, proto je
nutné je zakomplexovat do vhodnych ligandi. Z hlediska
kinetické a termodynamické inertnosti se nejlépe osveédcily
ligandy odvozené od polyazamakrocykld, jako jsou
cyklen (1,4,7,1O-tetraazacyklododekan)]’2, cyklam (1,4,8,11-
-tetraazacyklotetradekan)’ a tacn (1,4,7-triazacyklononan).
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Povodom mnozstva civilizaénych  ochoreni st
mikroorganizmy réznych druhov, ¢i uz bakterialneho alebo
virusového typu (S. aureus, G- E. coli, R. oryzae, A. alternate
a pod.). Ludstvo v usili tieto ochorenia eliminovat’ nachadzalo
a nachadza rieSenia v produkcii lieCiv, ktoré patologicky
ucinok mikroorganizmov potlac¢a. Za poslednych 50 az 80
rokov bolo na trh uvedenych mnozstvo antibiotik na baze
sulfonamidov, penicilinu, cefalosporinov a aminoglykozidov
ako aj antifungalnych pripravkov na baze polyénov a azolov'.
Mnohé st produkované mikroorganizmami (napr. penicilin,
polyény) a mnohé st syntetizované (napr. sulfoamidy, azoly).
Jednym z véaznych problémov sucasnosti je nadmerné
uZivanie antibakteridlnych a antifungalnych lieCiv, ¢o vedie
prirodzene k rezistencii bakteridlnych a virusovych
organizmov voci tymto lie¢ivam.

Jednym z moznych rieSeni, ktoré sa ponuka je pouzitie

“staronovych” pristupov s vyuzitim kombinacie biologicky
aktivneho ligandu a antimikrobialneho kovu (Zn**, Cu**, Ag")
s cielom ziskat’ §irokospektralne a multifunkéné lieivo?.
Na zaklade toho bolo v poslednych rokoch publikovanych
mnozstvo prac, ktoré sa venuju priprave a antimikrobialnemu
ucinku komplexov striebra a zinku na béaze karboxylatov,
aminov, karbénov pripadne sulfoamidov”.

Prezentacia bude zamerana na vysledky ziskané stadiom
komplexov striebra a zinku sroéznymi N-, O-donorovymi
ligandami so zameranim na ich pripravu, charakterizaciu,
stabilitu, selektivitu a molekulové rozpoznavanie.

Autori dakujui za financnii podporu tejto prdace Slovenskym
grantovym agentiram VEGA 1/0016/18, KEGA 008UPJS-
4/2018, Univerzite Pavia Jozefa Safarika (VVGS-2020-1408).
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Magnetismus  koordinacnich  sloucenin  zaujima
vyznamné postaveni v koordina¢ni chemii. Predev§im
jednomolekulovy magnetismus (SMM) nebo latky vykazujici
spinové kiizeni (SCO) jsou predmétem zajmu pomérné
dlouhou dobu'?. Potencialni aplikace zahrnuji naptiklad
senzory, zdznamova zafizeni s velkou kapacitou’. Nage
pracovisté se v minulosti zabyvalo koordinacnimi slouceni-
nami Fe(II)/Co(Il) obsahujicimi 4-amino-3,5-di-2-pyridyl-4H-
-1,2,4-triazol nebo 2-(furan-2-yl)-5-(pyridin-2-yl)-1,3,4-oxa-
diazol, které vykazovaly tepelné indukovany SCO nebo
polem indukované vlastnosti SMM*°. V literatufe lze nalézt
analogické, ale malo prostudované heterocyklické slouceniny
1,3,4-thiadiazoly, které vykazuji teplotni SCO a také se staly
pfedmetém studia zmény spinového stavu plisobenim svétla
(LIESST)®. Proto jsme se rozhodli modifikovat pé&ticlenny
heterocyklus a pfipravit asymetricky 2,5-disubstituovany-
1,3,4-thiadiazol, koordina¢ni slouceniny obecného vzorce
[M(L)2(NCS),] (M = Fe(II) nebo Co(Il); L = 2-aryl-5-pyridin-
-2-yl-1,3,4-thiadiazol) a zkoumat jejich magnetické vlastnosti.

Tato prace vznikla za podpory IGA_PrF 2020 016.

LITERATURA

1. Giitlich P., Goodwin H. A. (Eds.): Spin Crossover in
Transition Metal Compounds I-III, Topics in Current
Chemistry, Vols. 233-235, Springer, Berlin, Heidelberg
(2004).

2. Shao D., Wang X.: Chin. J. Chem. 38, 1005 (2020).

3. Létard J. F., Guionneau P., Goux-Capes L.:. Towards
Spin Crossover Applications. In: Spin Crossover in
Transition Metal Compounds III. Topics in Current
Chemistry, vol 235. Springer, Berlin, Heidelberg (2004).

4. Herchel R., Travnic¢ek Z., Zbofil R.: Inorg. Chem. 50,
12390 (2011).

5. Zoufaly P., Cizmér E., Kuchér J., Herchel R.: Molecules
25,277 (2020).

6. Klingele J., Kaase D., Schmucker M., Lan Y., Chastanet
G., Létard J.: Inorg. Chem. 52, 6000 (2013).

72. Sjezd chemiki

94

Sekce 2 — prednasky

2L-15
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Iron and cobalt transition metal complexes present
exciting classes of coordination compounds which quite often
exhibit magnetic bistability based either on the spin crossover
(SCO) effect or on the single molecule magnetism (SMM)'~>.
Both phenomena exhibit reversible switching among the
corresponding magnetic states, which can be controlled at the
molecular level using the miscellaneous external triggers (i.c.
AT, Ap, B or hv). With respect to this, such switches are
excellent candidates for the data recording and for the
utilization of high-density memory devices (Fig. 1).

Herein we present several families of coordination
compounds in which the structural investigation and magnetic
studies have been performer. Careful molecular design and
goal-directed synthesis of bidentate or tridentate aromatic N-
donor ligands allowed preparation of ferrous complexes
showing thermal and photoinduced SCO between low-spin
(S=0, diamagnetic) and high-spin (S=2, paramagnetic) spin
states*. On the other hand, the slow magnetic relaxation of
magnetization indicating the presence of field induced SMM
behavior has been detected in the next family of Co(Il)
complexes with tridentate aromatic N-donor ligands.
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Fig. 1. Schematic view of data recording based on the photoactive
SCO molecules™?
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Our study is focused on the preparation of complexes
with different central atoms (specifically iron(Il) and cobalt
(II) atoms) surrounded by the structurally modified pyridyl-
benzimidazole units and their influence on the magnetic
behavior of complexes. In this context, iron(Il) complexes can
exhibit Spin Crossover' phenomenon and the cobalt(Il)
complexes are potential Single-lon Magnets®. The spin
crossover behavior results from the transition between the low
spin (LS) and high spin (HS) electron configuration that can
be modified by external stimuli such as variation of
temperature, pressure, magnetic or electric field and light
irradiation>. On the other hand, the molecular-based
magnetism in single-ion magnets is based on the existence of
two different projections of magnetization (so called M+ and
M- projections) at zero magnetic field. The origin of such
magnetic bistability is believed to be based on the large
magnetic anisotropy and high energetic barrier of spin
reversal®,

The desired magnetic bistability can be achieved by the
rational design of coordination compounds. Pyridyl-
benzimidazole derivatives were prepared by substitution of
the secondary amine of imidazole part with bulky aromatic
substituents and in combination with appropriate metal salts
were formed neutral complexes. X-ray analysis revealed
a distorted octahedron geometry as for iron center as well as
for cobalt center. The direct-current magnetic measurements
of magnetic susceptibility for mononuclear complexes
[Fe(L1)3](ClOy4), and [Fe(L1);](BF,), (L1= 1-(4-tert-butyl-
benzyl)-2-pyridine-2-yl-1H-benzimidazol) revealed gradual
and incomplete spin crossover with transition temperature
around and above room temperature, respectively. The
pentacoordinated complexes [Co(L2)(NCS),], [Co(L2)Cl,]
and [Co(L2)Br,] (L2= 2,6-bis(1-(3,5-di-tert-butylbenzyl)-1H-
-benzimidazol-2-yl)pyridine)  show the paramagnetic
behaviour and the cobalt centre of such systems exhibits
a slow magnetic relaxation as proven by the AC susceptibility
measurements. The frequency dependence of the maxima at
the out-of-phase component of the magnetic susceptibility
confirms a field-induced single-ion magnetism®.

This work was supported by the Slovak grant agencies APVV-
18-0197, APVV-18-0016, APVV-19-0087 and VEGA
1/0125/18. Barbora Brachnakova acknowledges The National
Scholarship Programme of the Slovak Republic for the
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Makrocyklicky ligand 15-pyN;O; (3,12,18-triaaza-6,9-
-dioxabicyklo[12.3.1]oktadeka-1(18),14,16-trien, obr. 1
vlevo) byl pouzit pro ptipravu komplexti s Mn(II), Fe(IT)/(I1I),
Co(Il) a Ni(Il), ve kterych bylo potvrzeno méné bézné
koordinaéni ¢islo 7 s pentagonalné bipyramidalnim tvarem
koordinaéni sféry' . Pro komplexy Fe(IT), Co(IT) a Ni(II) byla
nalezena velkd mira magnetické anizotropie, ktera je klicem
pro to, aby se latka mohla chovat jako tzv. jednomolekulovy
magnet, ktery vykazuje pomalou relaxaci magnetizace Cisté
molekulového ptivodu. Tyto latky mohou v budoucnu nalézt
uplatnéni v podobé vysokokapacitnich pamétovych nosic¢i
nebo ve spintronice. Navic bylo prokdzano, ze je v piipade
pentagonalné bipyramialnich komplexi Fe(Il), Co(II) a Ni
(II) s makrocyklickym  ligandem  15-pyN;O, mozné
magnetickou anizotropii ladit/zvySovat pomoci vymeény
jednovaznych axidlnich koliganda (obr. 1 vlevo, Z = napt. CI',
Br, I, NCS, N3, CN", CH;CN atd.)? nebo modifikaci
15-pyN;O, dvéma pendantnimi rameny, kterd obsahuji

O\/ 0\ / pr—
0/|\ /l\ S

Obr. 1. Schematické znazornéni koordina¢niho médu pripravova-
nych ligandi, vlevo pentadentatniho ligandu 15-pyN;O,, vpravo
jeho heptadentatnich derivati (Z = monodentatni axialni koli-
gand, F = koordinujici se funk¢ni skupina s riznymi donor-
akceptorovymi vlastnostmi)
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funkéni skupiny s rliznymi donor-akceptorovymi vlastnostmi
(obr. 1 vpravo, F = karboxylat®, pyridin', benzimidazol*).
Vramci tohoto vyzkumu bylo pfipraveno nékolik typh
jednomolekulovych magneta.
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Octahedral ferrous complexes can reach two different
spin configurations of central atom’s valence -electrons
(diamagnetic low spin (LS) and paramagnetic high spin (HS)
state). In ferrous ion coordinated with N-donor ligands, there
is a possibility to switch electrons between t,, and e, energy
levels by external stimuly. Reversible electron spin state
transition known as spin crossover (SCO) effect can be
achieved for example with temperature' or light”™*.
Photoinduced regulation of magnetic bistability is accesible
by two different mechanism. The LIESST and revese-LIESST
(Light Induced Electron Spin State Trapping) effects is the
first possible alternative. While irradiating sample at
cryogenic temperature, electrons are excitated to the
metastable state and can be relaxed by spin-orbital mechanism
to quintet (HS) or singlet (LS) state, respectively>®. The
second alternative of photoinduced SCO phenomenon is LD-
LISC (Ligand Driven — Light Induced Spin Change) effect.
Isomerization of photoactive ligand entities caused by
radiation with certain wavelength (UV or VIS) is the reason
for ligand-field change, which induces spin state transition®.
These effects can belong to one of the most interesting
regions of molecular magnetism.

Presented study is focused on the solid state magnetic
investigation of coordination compounds [Fe(L1);](BF,), (1),
[Fe(L1);](Cl04), (2) and [Fe(L1);](CF3S05), (3), where L1
(2-{4-[trans-phenyldiazenyle]pyridine-2-yl} -1 H-benzimida-
zole) contains photoactive entity. Temperature- and
photoinduced SCO effect (LIESST) were measured in y7 vs.
T form by MPMS SQUID XL7 magnetometer. At 400 K, all
of samples achieved nearly completed thermal SCO with
gradual magntetic curve, however no magnetic hysteresis was
observed. LIESST effect was induced in all coordination
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compounds at 5 K by green light (532 nm).

This project was supported by fiantial suppor from following
projects: VEGA 1/0125/18, APVV-19-0087, APVV-18-0016
and APVV-18-0197.
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ROTACIA FOSFONATOVEJ SKUPINYV
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Komplexy Ln(ur) a monofosfonatovych analdogov
ligandu Hydota su pouzitelné ako kontrastné latky v MRI ¢i
ako lumiscen¢né sondy. Vlastnosti tychto komplexov, ktoré
su dolezité pre uvedené aplikacie, zavisia na dynamickej
vymene medzi ich izomérmi v roztoku. Nedavno bol metédou
DFT predpovedany novy mechanizmus vymeny izomérov
tychto komplexov roticiou fosfonitovej skupiny'. Tato
rotacia vymiena koordinovany a nekoordinovany atém
kyslika fosfonatovej skupiny cez intermediat s chelatujicou
fosfonatovou skupinou (obr. 1, hore). AvSak, roticia dosial
nebola experimentalne potvrdena.

Z tohto dovodu sme sledovali roztokovi dynamiku
komplexov Ln(mm) a modelového ligandu Hydo3ap®® (obr. 1,
vpravo) s fosfonatovou skupinou obohatenou o izotop '"O.
Analyzovali sme zavislost spektier 7O NMR na teplote
pre komplexy rdéznych Ln(m) a sledovali sme roztokovu
dynamiku komplexu Eu(mr) metoédou 'H-EXSY. Takto boli
uréené aktivacné parametry vsetkych procesov veducich

R - R ﬂ" ' R g0
24s ] 4R 0y, .OH
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85°C ; .0
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Obr. 1. Rotacia fosfonitovej skupiny (hore) a spektra 'O NMR
[Ce(H,0)(do3ap®™)]” (vPavo; koalescencia potvrdzujiica vymenu)
a [Lu(doSapOE')]_ (v strede; bez koalescencie). struktlirny vzorec
ligandu H,do3ap°®™ je uvedeny vpravo
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k vymene izomérov. Vysledky potvrdili vymenu izomérov
rotaciou fosfonatovej skupiny. Zistili sme, Ze aktivaéna
energia tohto procesu sa zvySuje so zmeSujicim sa
polomerom Ln(1), (obr. 1). NavySe sme zistili, Ze k tomuto
procesu dochadza iba u izomérov urcitej geometrie.

Tdato praca vznikla za podpory grantu MSMT CR (LTC
17067) v ramci projektu COST CA15209 (EURELAX).
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FUNKCNI FERROCENOVE LIGANDY

PETR STEPNICKA
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petr.stepnicka@natur.cuni.cz

Ferrocenové fosfiny jsou béznymi ligandy v koordinacni
chemii 1 soucasti standardnich sad podpurnych liganda
vyuzivanych pro vyvoj a studium katalyzovanych dé&ji. Mezi
nechirdlnimi ferrocenovym fosfiny stidle dominuje 1,1’-bis
(difenylfosfino)ferrocen, ktery je bézné¢ oznacovan zkratkou
dppf (Schéma 1)'. Tento redoxné aktivni ligand je prosluly
nejen svou rozsahlou koordina¢ni chemii, ale i Sirokou
praktickou vyuzitelnosti v homogenni katalyze. Neptekvapi
proto, Ze jeho struktura byla mnohokrat modifikovana za
ucelem upravy jeho vlastnosti. Kromé trividlnich (i kdyz
mnohdy G¢innych) uprav zahrnujicich ndhradu substituentti na
atomu fosforu byla molekula dppf modifikovana i razantn&ji
nahrazenim jedné fosfinové skupiny jinym funkénim
substituentem. Tento smér jsme zvolili i v nasem vyzkumu
a ziskali tak sadu ferrocenovych fosfinovych ligandu, jejichz
dalsi funkéni skupiny. Recentnimi ptiklady téchto sloucenin
jsou fosfiny nesouci skupiny aminové, nitrilové, isonitrilové,
amidové nebo guanidinové (viz piiklady ve Schématu 1).
Tyto latky vykazuji zajimavou reaktivitu, kterd plyne
z piitomnosti modifikujici skupiny, a v disledku i neobvyklé
koordina¢ni a katalytické chovani, které bude zminéno
i v tomto sd&leni*™

@ _PPh, = _PPh, @ _PPh,

&Pphz @\ é‘\ @ J~NHR

Schéma 1. Dppf a jeho vybrané funéni derivaty

= _PPh,

Prezentované vysledky byly ziskany s podporou grantu
Grantoveé agentury Ceské republiky (projekt 19-09334S).
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Fosfinochalkogenidy tvofi Sirokou skupinu znamych
latek, jejimz nejpocetngj§im cClenem jsou bezpochyby
fosfinoxidy. Tercialni fosfinoxidy I  ptedstavuji
v koordina¢nich studiich oblibené tvrdé zasady s Cetnymi
aplikacemi nejen v homogenni katalyze. Sekundarni
fosfinoxidy II lze diky keto-enol tautomeri fadit jak mezi
zasady tvrdé, tak i mekkeé.

O O

Y i :
RTCR  R71TH 1, OH R™ I H

R R H

I n m

Schéma 1. Zakladni rozdéleni fosfinoxidi

Primérni fosfinoxidy III, na rozdil od svych proté&jska,
ziskaly nevalnou reputaci vysoce reaktivnich latek s nizkou
termalni  stabilitou, tendenci k spontdnni  oxidaci
a disproporcionaci. Kvuli jejich obtizné izolaci, primarni
fosfinoxidy pfedstavuji v  soucasnosti velmi malo

prozkoumanou tfidu latek'. To plati o to vice pro jejich t&z3i
analogy, tedy fosfinsulfidy a selenidy”.

Fe Fe Fe

| I |

=P =5 =%
VAN 27N\ ’
H H H H H H
v "4 vi
Schéma 2. Studované primarni chalkogenidy
Tato prace predstavuje syntézu izolovatelnych

primarnich fosfinochalkogenidt IV, V a VI. U téchto latek
byla studovdna jejich stabilita, koordina¢ni vlastnosti
a reaktivita.

Tato prace vznikla za podpory Grantové Agentury Univerzity
Karlovy (projekt ¢. 920119).
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NOVE MATERIALY S NELINEARNIMI OPTICKYMI
VLASTNOSTMI - ANORGANICKE SOLI GUANIDINU
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V oblasti nelinearni optiky (NLO) jsou velmi atraktivni
hybridni materidly vychazejici z vhodnych organickych
molekul jako nositelt NLO vlastnosti. Jednim z dlouhodobé
studovanych, ale stale ptekvapujicich chemickych individui,
je kation guanidinia. Tento planarni ion s vysokym stupném
delokalizace p elektroni (tzv. ,,Y-aromaticky* systém)
piedstavuje idealni stavebni jednotku s trigonalni symetrii pro
krystalové inzenyrstvi novych molekulovych krystali pro
nelinearni optiku.

Tyto nové materiadly profituji z existence vodikovych
vazeb jakozto fidici interakce pii sebeuspofadani do
krystalovych struktur. Vodikové vazby propojujici kationty
guanidinia s vhodné zvolenymi kokrystaliza¢nimi anionty (viz
obr. 1) maji nejen zasadni strukturni roli, ale pozitivné
ovliviuji i pozorované NLO efekty 2. a 3. fadu.

Ll
prwg ey
l.i%
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Obr. 1. Systém vodikovych vazeb v krystalu hydrogenseleni¢itanu
guanidinia

%%%%

V tomto ptispévku budou prezentovany reprezentativni
priklady aktualné studovanych — piedevs§im anorganickych —
soli guanidinia. V centru pozornosti budou nejen jejich
krystalografické aspekty a vibracni spektra, ale také fazova
stabilita a pozorované NLO vlastnosti.

Tato prace vznikla za podpory Centra pro cilenou syntézu a
aplikace perspektivnich materialii (CUCAM)
CZ.02.1.01/0.0 /0.0/15_003/0000417.
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PRIPRAVA A SLINOVANI MATERIALU ZA
ASISTENCE ELEKTRICKEHO POLE
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Slinovani kovovych a keramickych materiald patii
k nejstar§im lidskym technologiim, které jsou vyuzivany do
dnesni doby. Klasické slinovani pfedstavuje v podstaté
jednoduché tepelné cykly, pifiCemz moderngjsi varianty
vyuzivaji také aplikaci vngjsiho tlaku tlak. V poslednich
letech dochazi k velkému rozvoji metod, které pfi slinovani
vyuzivaji elektrické pole/proud (z angl. ,Field Assisted
Sintering Techniques® — FAST)'. Do této skupiny patii
n¢kolik variant, které vysly z riznych spiSe technologickych
variant (Schéma 1). Nejstar$i a nejrozSifenéjsi je ,,Spark
Plasma Sintering“ — SPS, pouzivajici grafitové zapustky,
pistky a ohfev pomoci nizkého napéti a vysokych proudi.
Existuje vysokotlakd verze této metody diky pouziti
odolngjsich  pistki  z karbidu kfemiku. Vroce 2010
publikovala skupina prof. Raje z CU, Boulder praci, ve které
prokazali efekt vysokého elektrického pole na rychlost
audinnost slinovani Zr(Y)O, (cit?). Tato publikace
odstartovala rozvoj vysoko-voltové varianty FAST, které se
obecné tikd ,Flash Sintering“ — FS. Nové také existuje
kombinace vyuzivajici vysokého napéti FS a konfigurace
SPS, které se fika ,,Flash Spark Plasma Sintering* — FSPS.

'
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Obr. 1. Vyobrazeni sou¢asnych variaci technik pro slinovani za
asistence elektrického pole/proudu. A) Klasicka Spark Plasma
Sintering; B) Vysokotlaika Spark Plasma Sintering; C) Flash
Spark Plasma Sintering; D) Flash Sintering bez vnéjsiho tlaku

Nase skupina se dlouhodobé zabyva metodami FAST
a jejimi vlivy na strukturu, slozeni a morfologii finalnich
preparati (na piikladech zaruvzdornych oxidi HfO,, UO,,
ThO,).
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CeO, je zajimavy zaruvzdorny oxid, vodi¢ kyslikovych
aniontt, ktery je, ale vzhledem k moznosti ceru ménit
oxidacni ¢islo, problematicky pfi slinovani v SPS. Studovali
jsme podminky procesu FSPS (obr.1, varianta C)
Gd-dopovaného CeO,, pii kterych dochazi ke tvorbam
asymetrickych mikrostruktur vlivem elektrického pole,
migrace kysliku a zmény oxidaéniho stavu ceru®. Fotografii
takovéhoto kompaktu miizete nalézt na obr. 2.
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Obr. 2. Fotografie kompaktu CeyyGd, 0, pomoci metody FSPS
pFi 700 °C a 5V aplikovanych na grafitové pistky
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Prednaska shrne dosavadni trendy v FAST védni oblasti, jeji
vyhody i nevyhody a ptiklady na vySe zminénych oxidech.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 20-20936Y.
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For many decades chalcogenide glassy materials have
been used for the fabrication of different technological
applications. For example in optoelectronics'?, photonics’,
phase changing materials intented for data storage (CD,
DVD), etc. Due to this fact is important to properly study and
characterize different phenomena, which may occur during
the manipulation and fabrication of these materials. One of
these phenomena is the crystallization. The crystallization is
a process conformed by two processes. The first process is
called nucleation. Nucleation is the formation of precursors
that can grow during the second process, which is called
crystal growth.
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Fig. 1. Crystals at the surface (A) and in the volume (B) of (GeSe,)
0.5(Sb,Se3)p s samples

The crystal growth is described by some crystal growth
models, which expresses the crystal growth rate u (T) by the
equation: u(T)= uy(T)-F(T). According to this equation the
crystal growth is dependent on a kinetic factor (uy,(T)) and on
a thermodynamic factor (F(T)). The kinetic factor represents
the transport of structural units from the amorphous phase to
the place, where the crystals grow. On the other hand the
thermodynamic factor answers the the thermodynamic barrier
that should be overpassed in order to enable the crystal
growth®.

The aim of this work to study the velocity and analyze
the mechanism of the crystal growth in (GeSe;)(SbaSes);
(x=0.4, 0.5) materials. The crystal growth was studied at the
surface and in the volume of bulk samples.

This work has been supported by the grants no. LM2018103
(MSMT-CZ) and no. SGS_2020_008(University  of
Pardubice).

REFERENCES
1. Fritzsche H.: Physical Review B 52,15854 (1995).

2. Parnell H., Furniss D., Tang Z., Neate N. C., Benson T.
M., Seddon A. B.: Journal of the american ceramic
society 101, 208 (2018).

3.  Frumar M., Vléek M., Cernosek Z., Polak Z., Wagner T.:
Journal of Non-Crystalline Solids 213, 215 (1997).

4. Nascimento M. L. F., Dutra Zanotto E.: The Journal of
chemical physics /33, 174701 (2010).

20.-26

3D ELEKTR{)DY NA BAZE, NIKLU PRE ZERO-GAP
ALKALICKU ELEKTROLYZU VODY

JANA ZACHENSKA, TATIANA GALICOVA, JAN
LOKAJ, MATILDA ZEMANOVA
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v Bratislave, Oddelenie anorganickej technologie,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko
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Alkalicka elektrolyza vody sa javi ako vhodna metdda
na vyrobu vodika. Ak sa na tento proces vyuzije energia
z obnovitelnych zdrojov, mohol by takto vyrobeny vodik
predstavovat’ zelen formu energie'. Problémom alkalicke;
elektrolyzy vody je jej nizka ucinnost, ktorda sa da zvysit
pouzivanim katalyzatorov. Najlep$im katalyzatorom je
platina, avSak nevyhodou je jej vysokd cena. Vhodna
alternativu by mohli predstavovat’ katalyzatory na baze niklu®.
Vyskumy sa zameriavaji na pridanie dalSicho prvku
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a zvicSenie povrchu elektrod, ¢o by mohlo zlepsit' Gcinnost’
tychto katalyzatorov’.

Cielom projektu bolo najst optimalne parametre
pripravy  dvojzlozkovych a trojzlozkovych katédovych
katalyzatorov arovnako skumanie ich katalytickych
vlastnosti. Ako substrat sa pouzivala 3D niklova pena, na
ktora  sa pomocou jednosmerného a impulzového
pokovovania nanaSali povlaky Ni-W, Ni-Fe aNiFeW.
Optimalne parametre pokovovania sa hladali pomocou
trojfaktorového stredového rotatného planu. Vlastnosti
pripravenych elektrod sa skumali pomocou SEM, XRD
a EDX metody. Katalytické vlastnosti sa skumali v zero-gap
elektrolyzéri pre alkalickt elektrolyzu vody, kde pripravené
vzorky na niklovej pene plnili funkciu katody.

Zistilo sa, ze pouzitim impulzového pokovania
a pridanim d’alSieho prvku sa vylucia ¢lenitejSie povlaky, ¢im
sa dosiahne véacsia aktivna plocha elektréd. Z porovnania
dvojzlozkovych katalyzatorov mozno povedat, ze katalyzatory
Ni-Fe mali lepsie katalytické vlastnosti ako Ni-W.

Tato praca vznikla s podporou projektu VEGA 1/0792/17
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Hybridni P,N-ligandy kombinujici ve své struktuie
mekkou fosfinovou skupinu a tvrdsi dusikaty donor patii mezi
ligandy Siroce uplatiiované v katalyze'. Tento typ donort
zaujima vyznamnou roli také v chemii 1,2-disubstituovanych
derivati  ferrocenu’. Naproti tomu dusikaté 1,1'-di-
substituované ferrocenové fosfiny, v nichz by byl donorovy
atom dusiku vazén piimo na ferrocenovy skelet, byly dosud
zna¢né opomijeny, o to vice pak jejich koordina¢ni chemie.

Se zdmérem roz$ifit tuto skupinu koordinac¢né
flexibilnich hybridnich ligand byla z vychoziho aminu
Ph,PfcNH, (fc = ferrocen-1,1'-diyl) pfipravena série
fosfinoferrocenovych guanidini Z, které jsou prvnimi N,N',N"-
-trisubstituovanymi  fosfinoguanidiny, které byly doposud
izolovany (Schéma 1)°. Pozornost byla posléze vénovéna
koordina¢nimu chovéani téchto ligand vaci palladnatym
prekurzorum, pficemz se ukazalo, Ze koordina¢ni preference
jsou do znaéné miry ovlivnény acidobazickym chovanim
guanidinové skupiny. Ptipraveny a strukturné
charakterizovany  tak  byly  komplexy s neutralni,
protonovanou i deprotonovanou guanidinovou skupinou,
znichz nekteré lze popsat jako nezvyklé (chelatova
koordinace za ucasti dativni vazby Fe-Pd) az unikatni (prvni
popsany fosfinoguanidinatovy palladnaty komplex).
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Schéma 1.

Tato prace vznikla za podpory grantit GA UK ¢. 130317 a GA
CR ¢ 19-09334S.
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Polyaza-macrocyclic ligands have been recently used to
bind some radioisotopes for application in medicinal
chemistry (*“%7Cu, *%Ga, ¥y, '""'Im)'. These metal
complexes have to exhibit high thermodynamic stability and
kinetic inertness for possible in vivo use for medical
purposes’. Several copper(I) and zinc(II) complexes of bis-
polyaza-macrocyclic ligands catalyse some hydrolysis-like
chemical reactions and therefore they can be used as model
systems mimicking enzymes activity®.

The thermodynamic studies of Cu(Il) complexation by
both ligands show that these complexes are stabile® due to
fact that copper(ll) ion is fully coordinated by all four
nitrogen donor atoms>. In this work, the formation of the
copper(ll) complexes of both ligands was studied as function
of pH and possible reaction mechanism is proposed. The
study of acid-assisted dissociation of both copper(Il)
complexes does not differ within experimental error. The
results for both formation and dissociation of Cu(Il)
complexes indicate that there is no cooperative effect for
binucleating ligand.

This study was supported by the Ministry of Education of the
Czech Republic (LTC20044) and Masaryk University (MUNI/
A/1424/2019).
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Knowledge of relationship between structure, synthesis
and composition is necessary for the subsequent study of
biological properties. It is well known that benzoatocopper(II)
complexes are studied for many years from different points of
view, mostly in presence of N-donor ligands which can
improve the final properties of the complex'. Therefore we
focused on preparation and spectral properties of the Cu(Il)
complexes with bioactive ligands like 4-pyridylmethanol
(4-PM) in presence of 2-Xbenzoato anions.

Synthesis led to formation of blue crystals with formula
[Cu(Xbenzoato),(4PM),(H,0)] where X= nitro for 1,
X=chloro for II, X= bromo for IIlI, X=iodo for IV. The
central atom is pentacoordinated by two oxygen atoms of
mondetately bonded benzoato anions and two nitrogen
atoms of terminal 4PM ligand. The molecular structures of
[Cu(Xbz),(4-PM),(H,0),] built up 2D supramolecular
framework in crystal structure®’. Prepared complexes were
characterized by spectral methods, elemental and X-ray
analasis. These componuds are potential candidates for study
of SOD mimetic activity as well as the interaction with DNA.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic APVV-18-0016 a VEGA 1/0639/18.
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Pozitronova emisni tomografie (PET) je zobrazovaci
metoda, ktera vyuziva B zafeni pochédzejici z radiofarmaka.
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Nové vyvijené kontrastni latky pouZivaji emitory B*, kterymi
mohou byt izotopy kovii ze 4. periody (napi. *Cu nebo ®#Ga).
Tyto radioizotopy jsou vyuzivany ve formé ionti, které nelze
pouzit jako ,,volné*“ aquakomplexy, ale vazané ve stabilnich
komplexech. Tato radiofarmaka jsou smérovana do cilové
tkané pomoci ,targeting vektort. Tyto vektory byvaji
k ligandu pfipojeny pomoci amidické vazby. Tyto ligandy
jsou bézné pouzivany, aniz by byly prozkoumany chemické
vlastnosti jejich komplexi.

Byly prfipraveny dva modelové amidy makrocyklu
NOTA 3 obsahujici mono- 1 a di- 2 (obr. 1) substituovanou
amidickou vazbu. Acidobazické a koordinacni vlastnosti
sloucenin byly zkoumany potenciometrickymi titracemi
s vybranymi ionty kovu. Vysledky ukazuji, ze zavedenim
amidického pendantu do molekuly klesne bazicita ligandi
viiéi ligandu NOTA!, a proto se snizi konstanty stability
komplexti o n&kolik ¥adt v&i komplextim ligandu NOTA'.
Stop-flow UV-Vis spektroskopii byla zkoumana kinetika
formace a disociace komplexi Cu’" obou modelovych
ligandi. Kysele katalyzovana dekomplexace (3M HCIOy)
probiha u komplexti obou ligandli pomaleji nez u komplexti
ligandu NOTA'. Byly zkoumany koordinatni vlastnosti
ligandd vigi Ga®* pomoci 'Ga spektroskopie NMR.
V bazickém prostfedi byla pozorovana hydrolyza amidické
vazby Ga®" komplexu ligandu 2 a nepfimo prokézana zména
koordinace v Ga®* komplexu 1 zN;0; na N,O, koordinaci
amidického atomu dusiku po jeho deprotonizaci.

Komplexy amidickych derivati ligandu NOTA 3
vykazuji nizsi stabilitu ne komplexy ligandu NOTA 3' a jsou
kineticky inertn&ji. Po koordinaci Ga®" se amidicka vazba
komplexu 2 snadno hydrolyzuje.

04“5:2 " o{@] (o OJEJ:% o
OH — OH — OH —

¢} o o

1 2 3

Obr. 1. Struktury ligandu NOTA 3 a zkoumanych ligandi

Tato prace vznikla za podpory grantu INTER-COST
LTC20044 (CA18202 — NECTAR).
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Koordinacné polyméry na baze prechodného kovu
a organickych latok ako ligandov vykazuju pozoruhodné
vlastnosti v oblasti magnetizmu, priCom ich vyskum je
motivovany ich  potencidlnym vyuzitim vo forme
viactuéelovych funkénych materialov'. Pri cielenej priprave
tychto koordina¢nych polymérov sa musia zohladnovat
koordina¢né okolie kovového id6nu, jeho tvar, ako aj
funkcionalita, flexibilita a d’alSie vlastnosti pouzitych
organickych ligandov?. Na$a pozornost bola venovani
ligandu na baze dikarboxylatovej kyseliny, kyseliny
1,2-fenyléndioctovej (H,oPDA). Tato po Ciastocnej alebo
uplnej deprotonizacii vykazuje velku variabilitu vézbovych
moznosti®. Vramci syntetickych experimentov zo sustav
Ni : bpy : HoPDA (bpy = 2,2 -bipyridin) boli v zavislosti od
molarnych pomerov reaktantov pripravené komplexy [Ni
(0PDA)]'2H,0, [Ni(bpy)(0PDA)]2H,0, [Ni(bpy)(0PDA)]
4H,0 a [Ni(bipy);(0-PDA)]-4H,O-EtOH,  ktoré  boli
charakterizované chemickymi a spekroskopickymi metdédami.
Zaroven bola pripravend H,oPDA vo forme monokrystalov.
Vysledky Struktarnej analyzy ukéazali, ze H,oPDA ma
krystalovll Struktaru tvoreni supramolekularnymi dimérmi
viazanymi vodikovymi védzbami typu O-H--O. Pre
konformaciu volnej kyseliny je typické cis usporiadanie
karboxylato skupin voci rovine aromatického kruhu.

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV-18-0016. VEGA
1/0063/17a VVGS-PF-2020-1425.
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Magneto-thermal effects have recently become relevant
not only for solving fundamental problems in solid-state
physics, but also for possible technological applications (e.g.
in magnetic refrigerators)'. It was predicted in late 80.’s by
Kahn that systems based on one dimensional bimetallic chains
with alternating Cu(Il) and Mn(II) atoms can show
ferrimagnetic behavior’ and it was also found that one-
dimensional ferrimagnets under external magnetic field can
pass to spin-liquid state, which can be technologically
attractive™.

Our research is focused on the preparation of low
dimensional heterobimetallic compounds using macrocyclic
ligands based on 1,4,8,11-tetraazacyclotetradecane (cyclam)
in the copper(Il) coordination sphere with Mn(II) containing
anions. The copper(Il) complexes with such ligands exhibit
appreciable kinetic and thermodynamic stability that makes
them convenient for the preparation of bimetallic complexes.
The compounds can be regarded as chain-like alternating-spin
systems and the ground state of ferrimagnetic chains is of
ferromagnetic nature. However, excitations are of AFM type’
leading to the formation of magnetization plateaus and a large
change of the magnetic entropy at the field-induced quantum-
critical points®. Therefore such compounds can be interesting
for the study of magnetic phenomena associated with
magnetocaloric effect.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency (contract No. APVV-18-0016) and
Scientific Grant Agency of Ministry of Education, Science,
Research and Sport of the Slovak Republic (contract No.
VEGA 1/0063/17).
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Complexes of macrocyclic ligands are often endowed
with high thermodynamic stability and kinetic inertness. It
significantly reduces the risk of metal ion release caused by
transchelatation or transmetalation and makes macrocyclic
ligands suitable carriers of metal ions in various practical
applications such as MRI contrast agents, radiomedical
tracers, metal ion sensors or scavengers etc.

The complexes with redox-active metal ions are
perspective as building units in molecular electronics. The
first-row transition metal ions are interesting for industrial
applications due to the low price and good availability. The
macrocyclic ligand of the first choice for complexation of
these metal ions is cyclam  (1,4,8,11-tetraaza-
cyclotetradecane). Stabilities of the complexes are improved
and their properties are modified by introduction of additional
pendant arms capable of coordination. These arms are mostly
based on acetate, phosphonate, phenolate or pyridine groups.
The typical example is diacetate cyclam derivative H,TE2A
(Figure 1). As the key properties for electrochemical
applications are geometries and redox potentials of the
complexes, we report here a structural and electrochemical
study of cyclam-based complexes.

To further investigate electrochemical effect of the metal
ions on the surrounding structures, we have decorated the
complexes with organic redox-active nitrobenzyl and
dimethylaminobenzyl groups (Figure 1) and measured the
changes of their electrochemical potential as function of the
complexed metal ion. This approach could open new strategy
to study electrochemical properties of the complexes with
respect to the application as building units in the molecular
electronic devices.

HO (0]
LSO R (O PO
= P +_.0

- - N*

NH N\_‘ = N N 1_
J1°
=
0~ "OH 0 OH

Ha-TE2A TEZAINID

Fig. 1. Structure of H,TE2A and its redox-active derivative
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Elektrostaticky zvlaknéné polystyrenové nanovlakenné
membrany s enkapsulovanym nebo externé vazanym
fotosensitizerem efektivné generuji singletovy kyslik pfi
ozafovani viditelnym svétlem a maji antibakterialni uginky'.

V této praci predstavujeme funkcionalizaci povrchu
téchto nanovldken umoznujici externi vazéni biologicky
aktivnich latek pomoci vazby biotin-streptavidin®. Konjugat
streptavidinu a kfenové peroxidazy byl pouzit jako modelova
sloucenina biologicky aktivni latky a jako fotosensitizer byl
pouzit tetrakationtovy 5,10,15,20-tetrakis(N-ethylpyridinium-
-4-yl)porfyrin.

Tyto mebrany byly charakterizovany  pomoci
clektronové mikroskopie, ustadlené a Casové rozliSené
absorpéni a fluorescencni spektroskopie. Schopnost oxidace
externiho substratu byla ovéfena pomoci jodidového Einidla.
Enzymova aktivita byla ovéfena pomoci scopoletinového
testu a vici modelovym polutantim. Antibakterialni vlastnosti
byly porovnany na modelovém organismu Escherichia coli.

Navazana peroxidaza si zachovala enzymovou aktivitu
ipo ozafovani v pfitomnosti navazaného fotosensitizeru.
Nicméné, zarovén byly pozorovany zmény v Kinetice zhaseni
tripletovych stavii fotosensitizeru zplsobené omezenim
transportu  kysliku po navazani peroxidazy. Proto byly
pfipraveny  dvojvrstvé membrany. Takto piipravené
membrany  fotogeneruji  singletovy kyslik a  maji
antibakteridlni vlastnosti pfi ozafeni viditelnym svétlem
a zaroven si zachovavaji enzymatickou aktivitu.

Tato prdce byla podporovina Grantovou agenturou Ceské
Republiky (Grant 19-09721S) a OP VVV Charles University
Centre of Advanced Materials,
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000417.
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Reactions of mnon-steroidal anti-inflammatory drugs
tolfenamic (Htolf), meclofenamic (Hmeclf), mefenamic
(Hmef) acids with nicotinamide (vitamine Bs, nia) and copper
(II) acetate resulted in formation of nine novel isostructural
copper(Il) complexes: [Cu(meclf),(nia),(EtOH)] (1),
[Cu(meclf),(nia),(MeOH)] (2), [Cu(meclf),(nia),(ACN)] (3),
[Cu(tolf),(nia),(EtOH)] (4), [Cu(tolf),(nia),(MeOH)] (5),
Cu(tolf),(nia),(ACN) (6), [Cu(mef),(nia),(EtOH)] (7),
Cu(mef)(nia)(MeOH)  (8), [Cu(mef),(nia),(ACN)]  (9),
(EtOH = ethanol, MeOH = methanol, ACN = acetonitrile).
The structures of the complexes were determined by single-
crystal X-ray analyses. The complexes may exhibit good
binding affinity to bovine serum albumin with high binding
constant values. UV-Vis spectroscopic study of the interaction
of the compounds with calf-thymus (CT) DNA showed the
ability of the complexes to bind to CT DNA. Competitive
studies with ethidium bromide (EB) indicated that the
coordination compounds can displace the typical intercalator
EB from the EB-DNA conjugate indicating intercalation as
a possible mode of the interaction with CT DNA, which was
indicated by DNA-viscosity measurements as well.

This work was supported by Grant agencies of the Slovak
Republic APVV-18-0016 a VEGA 1/0639/18.
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Tato prace navazuje na dosavadni vyzkum
koordinaénich polymerit zaloZzenych na bisfosfinatovych
ligandech. Jsou znamy porézni koordinacni polymery
kombinujici Zelezité kationty a fenylen-1,4-bis(R-fosfinové)
kyseliny', kde R je methyl (1) nebo fenyl (IT). Déle jsou
znamy analogické polymery vyuzivajici hlinité kationty.
S vyuzitim médnatych iontd byly pfipraveny porézni
koordinaéni polymery na bazi kyseliny methylenbis
(fenylfosfinové) a bipyridinovych koligandi®.
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Schéma 1. Priklady bisfosfinatovych ligandi

Cilem této prace je pfiprava novych koordina¢nich
polymert zaloZenych na dvojmocnych kovech
a fosfinatovych ligandech, pfipadné doplnénych o dusikaté
koligandy jako je 1,4-diazabicyclo[2.2.2]oktan a 4,4’-bi-
pyridin. Byla pfipravena fada novych sloucenin zahrnujici
koordina¢ni polymery a iontové bisfosfinaty.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR ¢, 20-04408S.
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The current interest focused on nonlinear optical (NLO)
materials is above all motivated by their various technical
applications. The examples of wide range of usage include
generation of new laser lines — e.g. second harmonic
generation (SHG), stimulated Raman scattering (SRS), etc. —
or applications in the field of optical communication'.

Novadays crystal-engineering approaches are utilised for
the preparation of materials with the desired symmetry. The
carriers of NLO properties in the promising type of molecular
crystals are organic cations with highly delocalised m-electron
systems. These molecules are usually simple planar molecules
exhibiting so called “Y-aromaticity”. However, high values of
their dipole moments usually lead to formation of unwanted
centrosymmetric pairs. Therefore, inorganic acids, which can
be inter-connected by hydrogen bonds (mostly N-H...N,
N-H...O or O-H...O types) with the cations, are used as co-
crystallisation partners”.

Synthesis and study of compounds based on N-guanidyl-
formamide are described in this poster. Prepared materials
were characterised mainly by the means of vibrational
spectroscopy and X-ray diffraction. Quantum-chemical
calculations were used for a prediction of NLO potential as
well as for interpretation ofrecorded vibrational spectra.
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Lastly, measurements of SHG efficiency of powder samples
with non-centrosymmetric crystal structures were performed.

Financial support from the CUCAM Centre of Excellence
(OP VVV “Excellent Research Teams” project No.
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acknowledged.
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V ramci pripravy novych magneticky aktivnych latok na
béze niklu' s 2-(aminometyl)pyridinom (2ampy) a 2-(amino-
etyl)pyridinom (2aepy) bolo pripravenych 7 koordina¢nych
Zlgentn: [NiQ2ampy)(H0)]CL (1), [NiQampy)(NO3),] (2),
[NiQ2ampy)s)(C10,), (3)°, [Ni(2aepy),CI(H,0)ICIxH,0 (4),
[Ni(2aepy):(NOS)INO; (5), [Niy(CO5):(2aepy):)(CIO.), (6)
a [Ni(2aepy)(2ampy)CI(H,0)] CIxH,O (7), pri¢om latky 4, 5
a 7 su nové. ZluCeniny 1, 3-7 maju ié6novu Strukturu zlozenu z
komplexného kationu a jednoduchého anionu (CI' (1,4,7),
NO;™ (5), ClO4 (3,6)), pricom latky 4 a7 obsahuju aj
solvatujiicu molekulu vody. Komplexny kation pozostiva
z centralneho atdomu Ni(Il), na ktory sa chelatovo viazu
N,N’-donorové ligandy (2ampy (1,3), 2aepy (4-6), resp.
2ampy + 2aepy (7)). Primarna koordinacna sféra je dalej
doplnena u latky 7 akva ligandom, v pripade latok 4 a 7 akva
a chlorido ligandom, v latke 5 hlavni koordina¢nu sféru
dopliia chelatovy nitrato ligand au latky 6 je to karbonato
ligand. Koordina¢néd zlicenina 2 ma molekulovu Strukturu,
v ktorej sa na centralny atom Ni(Il) chelatovo viazu 2 ligandy
2ampy a 2 koncové nitrato ligandy. Zlucenina 7 je svojho
druhu vynimo¢na, nakol’ko obsahuje doposial’ nepublikovanu
kombinaciu ligandov 2ampy a 2aepy. Stadium magnetickych
vlastnosti analogickych latok 4 a 5 poukézalo na vyznamné
rozdiely ich vlastnosti. Zatial ¢o sa latka 4 sprava ako
anizotropny S = 1 antiferomagneticky spinovy retazec
s pomerom jednoiénovej anizotropie a vymenne;j interakcie D/
J = 1,14, v pripade latky 5 dochadza ku zmene anizotropie na
typ F'ahka os a k potladeniu vymennej interakcie®.

Prdaca bola financne podporend grantmi APVV-18-0016,
VEGA (1/0063/17) a VVGS-PF-2020-1425.
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2P-13
FERROCENOVE FOSFINOSULFONATY
S METHYLENOVYMI SPOJKAMI

MARTIN ZABRANSKY, IVANA CISAROVA, PETR
STEPNICKA*

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
anorganické chemie, Hlavova 2030/8, 128 43 Praha
stepnic@natur.cuni.cz

Fosfinosulfonové kyseliny jsou dulezité a Siroce
vyuzivané ligandy pro katalyzu organickych reakci komplexy
prechodnych kovii ve vodnych prostiedich'. Pred casem se
nam podafilo pfipravit triethylamonnou stil fosfinosulfonové
kyseliny H1. Dale byly pfipraveny palladnaté a rhodné
komplexy fosfinosulfondtového aniontu odvozeného od této
kyseliny, ve kterych ligand 1" vystupoval jako chelatujici
P,O-donor nebo jako monodentatni P-donor
s nekoordinovanou  sulfonatovou  skupinou®™.  Vybrané
palladnaté komplexy tohoto hybridniho fosfinosulfonatového
ligandu byly pouzity pii katalyze reakce arylboronovych
kyselin s benzoylchloridy za vzniku pfislusnych benzofenonti
ve dvoufazové vodné reakéni smési’.

Za ucelem posouzeni vlivu unikatnich sterickych
vlastnosti ferrocenového jadra na koordinacni preference
fosfinosulfonatového ligandu 1° jsme se rozhodli pfipravit soli
dalsich fosfinosulfonovych kyselin H2 a H3. Reakcemi téchto
soli s vybranymi palladnatymi prekurzory budou piipraveny
komplexy ligandli 2™ a 37, analogické slou¢eninam 1°.

PPh PPh
= " @Apphz ="

SO3H
S S &> S0
H1 H2 H3

Schéma 1. Ferrocenové fosfinosulfonové kyseliny H1, H2 a H3

Tato prace vznikla za podpory Gramtové agentury Ceské
republiky (projekt ¢. 15-11571S) a Grantové agentury

Univerzity Karlovy (projekt ¢. 8415).
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SYNTEZA A KOORDINACNI VLASTNOSTI
FERROCENOVEHO N-FOSFINOAMIDU

MICHAL NAVRATIL, IVANA CISAROVA, ADAM
ALEMAYEHU, KAREL SKOCH, PETR STEPNICKA*

Katedra anorganické chemie Prirodovédecké fakulty
Univerzity Karlovy, Hlavova 2030/8, 128 43 Praha 2
stepnic@natur.cuni.cz

N-(difenylfosfino)ferrocenkarboxamid (I) je zastupce
nepocetné  skupiny N-fosfinoamidovych ligandd. Byl
pripraven z ferrocenkarboxamidu dvéma riznymi postupy,
pficemz vedlej§im produktem syntézy byl také piislusny
fosfinoxid. Rada chalkogenidii byla navic doplnéna
o fosfinsulfid a fosfinselenid.

Ligand I tvoril s prekurzory lehkych platinovych kovi
tii typy koordina¢nich sloucenin. Reakci ligandu s prekurzory
vznikaly komplexy, ve kterych se I koordinuje jako
P-monodentatni ligand. Naslednou reakei se stfibrnou soli,
nebo bazi vznikaly kationtové, nebo neutralni P,O-chelaty.
Takto bylo pripraveno celkem dvanact palladnatych,
rhoditych a ruthenatych komplexd. VsSechny pfipravené
slouceniny byly charakterizovany NMR a IR spektroskopii,
hmotnostni spektrometrii, a cyklickou voltametrii. Ve vSech
piipadech byla urcena také krystalova struktura.
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Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 19-09334S.
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2P-15
ISOKYANOFERROCEN A JEHO KARBENOVE
KOMPLEXY

PETR VOSAHLO, MICHAL FRANC, IVANA
CISAROVA, PETR STEPNICKA*

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta
Univerzity Karlovy, Hlavova 2030/8, 128 43 Praha 2
vosahlop@natur.cuni.cz

Karbeny dnes patii k snad nejintenzivnéji studované
tfidé ligandd, kterd se vyznacuje velikou variabilitou zptisobt
pfipravy a rozsahem stérickych 1 donor-akceptorovych
vlastnosti. Tyto charakteristiky jsou velmi dilezité pro volbu
spravnych podplirnych ligandd pro reakce katalyzované
pfechodnymi kovy. Jednim ze zpisobl jejich pfipravy je
inserce isonitrilu do vazby uhlik-kov v organokovovych
sloucenindch nebo adice nukleofilu na koordinovany
isonitril?,

> —_-
= N3¢
HM Fe 1) R-M
M @ +
o 2) R'-NH, 2) MezO* M
—NTRN-R' _C.
Fe—N-SN-R n Fc-N7RR
H H Fe-NC Me

Schéma 1. Reakéni schéma pripravy acyklickych diaminokarbeni
(vlevo) a karbenii Fisherova typu (vpravo) z isokyanoferrocenu

Tento pfispévek popisuje prvni pfipravu karbenu
z isokyanoferrocenu, jenz vnasi do vysledného ligandu
redoxné aktivni skupinu s jedine¢nymi streoelektronickymi
vlastnostmi. Je zde popséana ptiprava dusikatych acyklickych
karbent (NAC, schéma 1 — vlevo) reakci isokyanoferrocenu
nejprve s kovovym prekurzorem a nasledné s aminem. Dale
byly ptipraveny karbeny Fisherova typu (schéma 1 — vpravo),
inserci isonitrilu do vazby uhlik-kov v organokovovém
prekurzoru za vzniku imidoylového komplexu. Vznikly
imidoylovy komplex byl methylaci pfeveden na karbenovy
komplex.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Univerzity
Karlovy (¢islo grantu: 222120).
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Cd-Fe KOMPLEXY S DIETYLENTRIAMINOM AKO
PREKURZORY NA PRIPRAVU OXIDOV

MIROSLAVA MATIKOVA MAEAROVA®, MAREK
MATIK", JAROSLAV BRIANCIN’, JURAJ KUCHAR?,
JURAJ CERNAK®

“ Department of Inorganic Chemistry, Institute of Chemistry,
P. J. Safarik University in KoSice, Moyzesova 11, 041 54
Kosice, b nstitute of Geotechnics of SAS, Watsonova 45,
04001 Kosice, Slovakia
miroslava.matikova.malarova@upjs.sk

Termicky rozklad heterobimetalickych koordinaénych
zliCenin je jednou zmetdd pripravy spinelovych feritov
v podobe nanoéastic' . V ramci §tadia vhodnych prekurzorov
na pripravu CdFe,O, sme pripravili dve nové koordinacné
zlaCeniny [Cd(dien),]5[Fe(CN)s]:x3H,0 (1) (dien = bis(2-
aminoetylamin)) a (NH,)[BuyN][Cd(dien),],[Fe(CN)s], (2). Iénové
krystalové Struktiry oboch zlucenin obsahuju komplexné
kationy [Cd(dien),]*" a [Fe(CN)s]>~ v pomeroch Cd:Fe 2:3 (1)
a 1:1 v (2); v krystalovej Struktire 2 zaporny naboj aniéonov
vyrovnavaji aj amoénne a [BuyN]" kationy. Studovali sa
termické vlastnosti oboch komplexov v oxidacnej atmosfére
(vzduch) za dynamickych podmienok. Tuhé rezidua boli
chrakterizované praSkovou difraktometriou aj metédou EDX.

Obr. 1. Krystalova $truktira komplexu (NH,)[Bu,N] [Cd(dien),],
[Fe(CN)gl,. [BuyN]* kation je reprezentovany iba atémom dusika
(ruZova farba) a NH," kation (modra farba)

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV-18-0016
a VEGA 1/0063/17.
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F9§FINATOVE METALOORGANICKE SIiTE:
PRIPRAVA, CHARAKTERIZACE A SORPCE
BISFENOLU A
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Metaloorganické sit¢ (MOFy) jsou porézni koordina¢ni
polymery zalozené na kovovych centrech a organickych
ligandech (linkerech). Jako kovova centra slouzi kovové nebo
oxometalické klastry, jako linkery vicevazné ligandy
s definovanou geometrii, coz umoznuje strukturni flexibilitu
MOF. Diky svému zna¢nému povrchu jsou vyuzivany pro
separaci a skladovani plynt, k transportu latek, jako senzory
plyni a katalyzatory. Nevyhodou MOF1 je vSak jejich nepfili§
velka stabilita predevsim ve vod¢.

Vna$i laboratofi byl jako prvni pfipraven MOF
zalozeny na ligandu odvozenym od fosfinové kyseliny
(1,4-bis(methylfosfinova) kyselina)'. Tento linker se vaze na
kovové centrum Fe(III) vyrazné pevnéji nez analogicky bézné
pouzivany  karboxylovy  ligand.  Byly  pfipraveny
i isostrukturni MOFy obsahujici del$i ligand nebo ligandy
s arylovou skupinou mito methylové®. Obdobné MOFy byly
ptipraveny i s Al(III). Velikost péra téchto MOFu byla ladéna
v zévislosti na délce pouzitého linkeru, zapInénost a vlastnosti
p6ra byly upravovany skupinou na atomu fosforu. VSechny
pfipravené MOFy jsou stabilni pii dispergaci ve vodé
a vétSina si zachovava strukturu i pii 100 °C ve vodé bez
ztraty struktury, coz je potvrzeno sorpénim a praskovym XRD
meéfenim.

Diky velikosti, hydrofobicit¢ a laditelnosti obsazenych
péru byly u AI-MOFU testovany sorpéni vlastnosti
emergentnich polutantii. Jako vzorovy polutant byl zvolen
bisfenol-A, ktery se pouziva k vyrobé plastl, ze kterych se
mize uvoliovat. VSechny testované MOFy sorbuji ve vodé
bisfenol A a dosahuji vyssi sorpéni kapacity nez vétSina dosud
testovanych MOF.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR ¢. 20-04408S.
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TWO NOVEL IRON(III) COMPLEXES: ON THE
QUEST TO UNDERSTAND THE GOVERNING
FACTORS OF SPIN CROSSOVER
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and Food Technology, Slovak University of Technology,
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Two heteronuclear compounds (I and II) containing
three ferric centers linked in facial-like mode with the
magnetically silent hexacyanidocobaltate(IIl) anion were
prepared and studied'. Both compounds are tetranuclear
complexes with molecular formulas of [{Fe(L1)NC};Co(CN)s]
-2CH;0H-2.5CH;CN  (I) and [{Fe(L2)NC};Co(CN)s]
-2H,0-1CH;0H (IT) where L1*” and L2® are pentadentate
Schiff base anions. While compound II with a symmetric
ligand prepared from salicylaldehyde shows high-spin state
properties, compound 7 containing the asymmetric ligand with
naphthalene units is either low-spin in its solvated form or
shows a gradual but hysteretic spin crossover event when
desolvated.

Fig. 1. Bonding active orbitals Nr. 106 and 107 at one of Fe(III)
centres in 17

A detailed ab-initio analysis shows that the geometry of
ligand L2* supports delicalization of frontier orbitals and can
well accommodate unpaired electrons (Fig. 1). Such
delocalization is not observed in the case of I. In
consequence, the molecular design of II stabilizes high spin
electronic configuration and suppresses spin crossover effect.

This work was supported by Slovak grant agencies (APVV-18-
0197, APVV-18-0016, and VEGA 1/0125/18), the Ministry of
Education, Youth and Sports of the Czech Republic under
Project CEITEC 2020 (LQ1601) and the HPC center at the
STU in Bratislava [SIVVP project 26230120002, funded by
the European region development funds (ERDF)].
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MISCELLANEOUS MAGNETIC PROPERTIES IN
IRON(III) COMPLEXES WITH HEXADENTATE
SCHIFF BASE LIGANDS
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Reaction of 2-hydroxybenzophenone derivatives with
N,N'-bis(2-aminoethyl)-ethane-1,2-diamine (2,2,2-tet) or N,N'-
bis(3-aminopropyl)ethane-1,2-diamine (3,2,3-tet) led to the
formation of hexadentate Schiff base ligands H,L,.
Coordination of in-situ prepared ligands H,L, to iron(III)
central atoms afforded eight new iron(Ill) complexes 1-8 with
the general formulae [Fe(L,)]X.mCH;CN (where L, is dianion
of hexadentate Schiff base ligand, X is azide, selenocyanate,
thiocyanate or tetraphenylborate counteranions, and m = 0-2).
The crystal structures of all complexes have been determined
by X-ray diffraction. Presence of cis-Oy/fac-N; or trans-O,/
mer-N; configurations were found in case of complexes with
2,2,2-tet and 3,2,3-tet amine, respectively and configuration is
thus dependent on aliphatic part of ligand.

Investigation of magnetic properties revealed either spin
crossover behaviour accompanied with thermal hysteresis
(complex 1, 2, width of hysteresis loop ca. 20 K), pure low-
spin state behaviour (complexes 3-7) as well as ambiguous
intermediate spin state properties (complex 8). Results of
magnetic investigation were confirmed by EPR studies either
at 100 K and 300 K (low spin compounds) or at several
temperatures (SCO compounds and ambiguous intermediate
spin state compound).
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Fig. 1. Spin crossover with ca 20 K hysteresis in complex 1

Grant Agencies (Slovakia: APVV-18-0016, VEGA 1/0125/18)
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INSTABLE VATERITE MICROPARTICLES - THE
EFFECT OF TEMPERATURE ON PARTICLES SIZE
AND SHAPE
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There are three different anhydrous polymorphs of
calcium carbonate (CaCOs) — calcite, vaterite and aragonite.
Although vaterite is the least thermodynamically stable
polymorph, it attracts the most attention in various topics —
drug delivery, tissue engineering or personal care application'.
Due to vaterite higher solubility in water than calcite and
aragonite, vaterite crystalizes into calcite in water solution”.

The knowledge of the conditions for controlled synthesis
of vaterite microparticles plays the crucial role for further
application. In this work, precipitation of sodium carbonate
and calcium chloride solutions was used to synthetize CaCO;
microparticles. Special reactor with precise control of the
temperature (thermal bath) and rotation speed (mechanical
stirrer) was used. The effect of temperature and time on
formation dynamic of CaCO; microparticles was investigated
by the scanning electron microscopy (particles size and
shape). Fourier transformed infrared spectroscopy and X-ray
powder diffraction were used to resolve vaterite to calcite
ratio.

The results show that both factors — reaction time and
temperature — affect particle shape and size significantly and
obtained particles are in the range from 3.5+0.8 pum to

19.8£5.8 um. For lower temperature, spherical shape was
obtained, cauliflower and croissant shape for higher
temperature and cubic shape for the highest temperature.
Moreover, longer reaction time promotes crystallization of
vaterite to calcite.

These type of particles could be used in pharmaceutical
area such as drug delivery system.
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Vyroba vodika pritahuje pozornost ako tzv. zelena
forma energie'. Vodik je mozno vyrobit’ viacerymi sposobmi,
jednym znich je alkalicka elektrolyza vody. ,,Zero-gap“
usporiadanie alkalickej elektrolyzy vody umoziluje pouzitie
nizsej koncentracie KOH a niz$ej teploty ako v priemyselnych
jednotkach. Doévodom je pouzivanie anion selektivnej
membrany®. Katalyzitory v tomto usporiadani, jednak ich
zlozenie a tvar, pritahuju pozornost' na Stidium ucinnosti
alkalickej elektrolyzy.

Pripravili sa povlaky na baze Ni za réznych podmienok
elektrochemického pokovovania ako mozné katédoveé
katalyzitory alkalickej elektrolyzy vody’. Na nami
zostrojenom  ,zero-gap“  elektrolyzéri pre  alkalicku
elektrolyzu vody sa povlaky nanesené na rdzne tvarovanych
substratoch (fahokov, Ni pena) overili meranim zatazovych
kriviek. Merania prebiehali pri dvoch réznych prietokoch
5mlmin" a pre prietok 10 ml min"'. Vramci merani sa
sktimal vplyv tvaru substratu na priebeh elektrolyzy.

Po rozbore nameranych tidajov sa prislo k nasledovnym
zaverom. Vplyv substratu na priebeh elektrolyzy takmer
jednoznacne potvrdil lepSie vlastnosti a vysSie dosahované
pradové hustoty pre povlaky nanesené na Ni pene. Dany fakt
je zapric¢ineny velkym Specifickym povrchom v porovnani
s tahokovom.

Tato praca vznikla s podporou projektu VEGA 1/0792/17.
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IVAN SOUCEK, MIROSLAV SPACEK

VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6 — Dejvice,
Vysokd Skola ekonomicka v Praze, nam. W. Churchilla 1938/4
130 67 Praha 3 — Zizkov

Vysledky  chemického primyslu

z nejvyznamnéjsiho odvétvi v CR  vroce 2019 byly

nepochybné ovlivaény vyvojem domaci i zahraniéni

ekonomiky, ktery oproti roku 2018 pfinesl pokracujici
stagnaci rustu trzeb a zaméstnanosti v odvétvi ,velké
chemie” (Nace 20, 21, 22). Vysledky chemického primyslu

v roce 2019 Ize struéné shrnout takto:

e  vodvétvi CZ Nace 20 — chemicky primysl a CZ Nace 22
— gumarensky a plastikarsky prumysl trzby stagnovaly na
urovni predchazejiciho roku diky dalSimu zpomaleni
ristu  vnékterych navazujicich odvétvich, vcetné
automobilového primyslu, zatimco v CZ Nace 21 —
farmaceuticky primysl doSlo k vyznamnému nartstu
trzeb o 15,5 %.

e v porovnani srokem 2018 prakticky nedoslo k zasadni
zmén¢ v poctu pracovnikii ve sledovanych agregacich

jako  jednoho

odvétvi chemického primyslu: narGst pracovnikd
v chemickém a  farmaceutickém  primyslu byl
kompenzovan  ubytkem v odvétvi  plastikatského

a gumarenského pramyslu;

e vyvoz z odvétvi chemie vzrostl proti roku 2018 o 25,4
mld. K¢ na 467 mld. K¢, zatimco dovoz se zvysil o 19,7
mld. K¢ na 612,8 mld. K¢&. Diky tomuto vyvoji vysoké
zaporné saldo chemie meziro¢né pokleslo na minus 145,8
mld. K¢ Podil vyvozu na celkovych trzbach odvétvi
,,velké chemie* — vyvozni vykonnost v roce 2019 doséhla
78,4 %, pticemz celkova domaci spotfeba chemické
produkce (tuzemska vyroba = vyvoz + dovoz) nadale
stagnovala ve vysi 741 mld. K¢&;

e oproti roku 2018 se nadale nepfiznivé vyvijel finan¢ni
ukazatel ucetni pfidana hodnota v Nace 20 — chemicky
primysl, jehoz hodnota ve velké chemii meziro¢né klesla
o dalsich 2,1 %. Tento pokles byl kompenzovan ve
zbyvajicich dvou odvétvich CZ Nace 21 a 22 tak, ze
celkovy ukazatel za ,,velkou chemii“ vzrostl o 4,1 %
(oproti celkovému nartistu tohoto ukazatele v celém
zpracovatelském pramyslu ve vysi 3 %);

e  Varujici vyvoj vSak zaznamenava pokracujici vyvoj
produktivity prace, za celé odvétvi nartist o 1,1 % z trzeb
a 4,2 % z ptidané hodnoty (pokles je v§ak zaznamenan v
CZ Nace 20 — chemicky primysl a to —1,4 %, resp. 3,1
%), a to pti pokracujicim ristu mezd 4,8 % (v CZ NACE
20453 % !);

e Investice vcelé ,velké chemii poklesly vroce 2019
oproti pfedchozimu roku o celych 20 mld. K¢! Investice
v CZ Nace 20 stagnovaly (kolem 12,5 mld. K¢), zatimco
pokles je zaznamenan ve zbyvajicich 2 Nace a mize byt
zasadnim pro dosahovani trzeb a rozvoj v téchto
odvétvich v dalsich letech.
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Tabulka I
Prehled vybranych hospodaiskych ukazateld chemickeho
prumyslu (NACE 20+21+22) v CR za rok 2019

Ukazatel 2019
Trzby z primyslové ¢innosti (mld. K& b.c.) 595.,8
Vyvoz (CZ - CPA) (mld. K¢ b.c.) 467,0
Dovoz (CZ - CPA) (mld. K¢ b.c.) 612,8
Pocet pracovnikl (primeér) (osob) 129 685
Mésicni mzda (prameér) (K¢) 35915
Trzby v b.c. na 1 pracovnika za mésic (tis. K<) 383
Pfidana hodnota na 1 prac. za mésic (b.c.) (tis.K&) 98
Hmotné investice (mld. K¢ b.c.) 30,7
Pfidana hodnota (mld. K¢ b.c.) 152,5

Vroce 2018 podle odhadu Cefic dosahly trzby
chemického primyslu ve svété (bez farmacie) 3 347 mld.
EUR, coz predstavuje narust proti roku 2017 0 2,5 % z 3 266
mld. EUR. Evropsky chemicky primysl, tj. EU-28 a zbytek
Evropy, nadale patii s celkovymi trzbami 694 mld. EUR
(samotna EU-28: 565 mld. EUR) k lidrim, kdyZ na svétovych
trzbéch se v hodnotovém vyjadieni podilel 20,7 %.

Analyza ukazuje, ze zem¢é BRICS (Rusko, Brazilie,
Indie a Cina) se na svétovych trzbach podilely v roce 2018
celkem 42,8 %. Tento podil vzroste na témér tii Ctvrtiny,
pokud piipocteme zemé EU-28, zbytek Evropy a USA.
Zbyvajici Ctvrtina globalni trzeb chemického prumyslu
pfipadla na rozvijejici se zemé v Asii vcetné Stfedniho
vychodu.

Protoie vsak svétova konkurence je stéle silnéjéi region

(]e]l trzby v roce 2018 dosahly 1 198 mld. EUR.
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Schéma 1. Vyvoj podnikatelského prostiedi v chemickém
primyslu EU

Vyvoj chemického primyslu v Cr odpovidd vyvoji
v EU. Pokles vykonnosti koncem roku 2019 byl jesté
umocnén koronavirovou krizi prvni poloviny 2020.
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3L-02
ANALYZA VYBRANYCH EKONOMICKYCH
EFEKTU SUBSTITUCE PRACE TECHNIKOU

V PODNICICH CHEMIE V ERE NASTUPU INOVACI 4.0

JIRI KLECKA*, DAGMAR CAMSKA

VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6, 166 28
Jiri.klecka@vscht.cz, dagmar.camska@email.cz

Prispévek je veénovan zjisténi sméru, velikosti a vlivu
substituce lidské prace stalymi aktivy v éfe nastupu inovaci
primyslu 4.0. Analyzovany jsou podniky chemickych obori v
CR (CZ-NACE 20, 21 a 22) za roky 2015 a 2018, které mély
pravni formu obchodni spolecnosti, trzby z prodeje produkce,
zbozi a sluzeb nad 10 mil. K¢ roéné a jejichz data byla pro
sledované roky k dispozici ve firemni databazi Albertina.

V piispévku jsou uzity ukazatele S a R.

Ukazatel S - substituce osobni nakladovosti
odpisovou nakladovosti:

_ {GDPN, ON, oDPN, ON,

s= (-5 (- @

kde ODPN - odpisové naklady (tj. trvalé upravy upravy
hodnot stalych aktiv) (v K¢), ON — osobni naklady (v K¢), T—
trzby z prodeje produkce, zbozi a sluzeb (v K¢), 0 — zékladni
obdobi (rok 2015), 1 — bézné obdobi (rok 2018)

Ukazatel R — diléi absolutni zména rentability trZeb
vlivem substituce:

ODPN,+0ON,  ODPNg+ mr;.‘j
T T'.

R= (-1 x( @

Prispévek predklada a porovnava zjisténé hodnoty
ukazatelli S a R i zjiSténé souvislosti mezi sméry a velikostmi
sledovanych substituci na stran¢ jedné a sméry a velikostmi
jejich vlivii na podnikovou rentabilitu na stran¢ druhé.
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3L-03
INDIKATORS,( KONKURENCESCHOPNOSTI
V CHEMICKEM PRUMYSLU

DANA STRACHOTOVA

VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6
daana.strachotova@vscht.cz

Jaky bude v soucasné dob¢ vyvoj ceského hospodarstvi?
Jaké bude postaveni chemického primyslu? Je mozné hledat
analogie v posledni hospodaiské krizi?

Posledni finan¢ni a hospodaiska krize na konci prvniho
desetileti 21. stoleti vedla k poklesu produktivity. V CR pak
bylo na fad¢ ukazateli zfejmé pomalejsi zotaveni z této krize
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oproti jinym statdim EU, a to samozifejm¢ znamenalo
i pomalejsi rist produktivity. Nicméné v dobach mimo recesi
meéla Ceskd ekonomika tendenci rustu produktivity
systematicky vy$§i nez napf. rist mzdové arovné. Cimz se
snizovaly jednotkové naklady prace a zvySovala nakladova
konkurenceschopnost. Pfizptisobovani mezd probihalo ve
druhém desetileti pomalu, proto byla jednotkova cena prace
ovlivilovana piedevsim dobrymi externimi ekonomickymi
podminkami v Evropé.

Pro budouci vyvoj HDP je dilezité udrzet, jak rist
produktivity, tak jednotkové ceny prace. Z piehledu struktury
Ceské ekonomiky je ziejmé, Ze zpracovatelsky priamysl se
vCR podili na HDP nejvy$$i mérou. V ramci
zpracovatelského primyslu vévodi v potadi podila na HDP
vyroba motorovych vozidel. OvSem i sekce, které Ize
zahrnout pod chemicky primysl, zde maji svoji dtlezitou roli.

Vysledky chemického primyslu CR v poslednich letech
(méteno indikatory jako ziskovost, piipadné ptidana hodnota)
zaznamenaly rust. Ale uz napf. pfi srovnani s evropskym
regionem, kde vyvoj podobnych hodnot dosahoval
dvojciferného rlstu, lze vysledky chemického pramyslu
povazovat spiSe za ,kiehké“. Evropsky vyvoj chemického
prumyslu byl déan ptfedev§im mohutnym tempem rozvoje
v petrochemické oblasti. A to bylo podminéno velkym
rozdilem ceny zakladnich ropnych derivati a koneénych
vyrobkid. Ceny kone¢nych produktii jsou podminény trznimi
podminkami alokalni urovni nabidky/poptavky. Tyto
podminky a troven nabidky/poptavky zavisi v relativné malé
narodni ekonomice na jednotlivych kli¢ovych hracich. Proto
je dulezité sledovat tyto trendy nejen na evropské a narodni
urovni, ale je dilezité analogicky sledovat také vyvoj
v jednotlivych primyslovych oblastech.

Tento prispévek bude zaméfen na dilezité indikatory
hospodaiského rozvoje (pfidand hodnota, produktivita)
v chemickém primyslu ve srovnani s ostatnimi primyslovymi
odvétvimi, které se vyznamné podili na HDP CR.
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3L-04
DfJYODY K SERVITIZACI V CHEMICKEM
PRUMYSLU

VLADIMIRA VLCKOVA, LUCIE PODSKUBKOVA

Univerzita Pardubice, FCHT, KEMCH, Studentska 95,
532 10 Pardubice
vladimira.vickova@upce.cz

Vyrobni podniky na B2B trhu ¢im dal vice propojuji své
vyrobni ¢innosti s poskytovanim sluzeb zadkaznikiim. Tento
proces pokrocilého rozvijeni doprovodnych sluzeb je nazyvan
,servitizace. V soucasné dob& je spojovan se zménou
strategického zaméfeni podnike'.

Mezi okolnosti, které vedou vyrobni podniky
k servitizaci patii komoditizace, nasyceni trhu, zrychlovani
inovacniho cyklu vyrobk, tlak konkurence, globalizace, nové
technologie a environmentalni okolnosti. Kryvinska rozlisuje
externi divody (posun z produktt, vystupil, transakci k feseni,
vysledkiim, vztahim) a interni (financni a strategické)
divody, které vedou vyrobni podniky k posunu ke sluzbam?®.
Oblast sluzeb je navic ziskovéj$i nez oblast vyrobku
a poskytuje vice piilezitosti k ristu. V chemickém primyslu
je diraz kladen zejména na pomoc zakaznikiim efektivnéji
vyuzit chemikalie a snizit chemicky odpad tak, aby se o néj
nemuseli starat a nést za n& zodpovédnost’. Podniky
a procesy jednotlivych odvétvi jsou odlisné a proto se v nich
1i8i také divody vedouci k servitizaci.

Vroce 2020 byl realizovan kvalitativni vyzkum
zaméfeny na uroven servitizace ve vybraném podniku
chemického primyslu. Posun k servitizaci je zde ovlivnén
obecnymi trendy projevujicimi se napt. snahou podniku
k pfechodu od prodeje vyrobkii na provadéni aplikace
u zékaznika, budovanim partnerstvi prostfednictvim sluzeb,
posunem od prodeje vyrobkl k poskytovani celkového feSeni
pro zékazniky. Byly zde identifikovany nasledujici divody
pfechodu podniku ke sluzbam: zajisténi si vys$ich prodeja,
dosazeni vétSiho zisku, zvySovani loajality zékaznikd,
zvySovani narokd na sluzby ze strany zékaznikd, zvySovani
bezpecnosti pii aplikaci jejich vyrobku.

Tato prdce a vyzkum vznikly za podpory grantu Fakulty
chemicko-technologické, Univerzity Pardubice, SGS-2020-
003.
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3L-05
NAVRH DISTRIBUCNIHO SYSTEMU PNEUMATIK

MAREK BOTEK, IVAN GROS, STANISLAVA
GROSOVA, OLGA KUTNOHROSKA, DANA
STRACHOTOVA, JAN RANCAK

VSCHT, Ustav ekonomiky a managementu, Technicka 5,
166 28 Praha 6
grosovas@vscht.cz

Navrh distribuéniho systému pedstavuje jedno ze
strategickych rozhodnuti firmy vzhledem k jeho vlivu na
troven sluzeb zékaznikim a distribuéni naklady®®. Stat je
orientovana na problematiku navrhu distribuéniho systém pro
specifickou komoditu, kterou jsou zemédélské plaste. Firma
dodava produkty formou ptimé i nepiimé distribuce cca 3700
zakaznikli ve sto zemich. Nejvice zdkaznikti je v zapadni
Evropé, vychodni Evropé a Americe. Tak rozsdhlou
distribu¢ni oblast je mozné zabezpecit vhodnou strukturou
systému. Optimalni rozmisténi a lokalizace distribuénich
center vyrazn¢ ovliviiuje distribu¢ni naklady také proto, ze

zem&d@lské plasté  jsou velmi rozmérmné a obtizné
manipulovatelné.
Pfipadova studie pracuje se skuteénymi daji

v modelovaném obdobi'. Hlavni problémy, které motivovaly
zpracovani uvedené studie spoéivaly vuz uvedeném
specifickém tvaru vyrobkil, postupném riustu nakladu
zpisobeném neoptimalizovanou distribu¢ni = siti, citelné
chybéjicim centralnim skladu, problémy s tim souvisejicim
vyuzitim vyrobnich kapacit a lisovacich forem a vysokém
stavu zasob v existujicich skladech.

Prvotnim problémem byla geograficka lokalizace
zakaznikti v distribu¢ni oblasti, kterou bylo pro ilustraci
postupu Némecko, Rakousko a Svycarsko. S vyuZitim
dostupnych 1udaji o prodejich a vyuzitim software na
geokodovani se podafilo zvlddnout prvni a zasadni krok
studie. V grafickém vyjadieni jsou jednotliva centra spotfeby
oznacena kruznicemi, jejichz velikost znazornuje dalsi nutnou
informaci o velikosti prodeji. Lokalizace vSech zakaznikt
byla rozsitena o klasickou ABC analyzu zakaznik(i podle
velikosti ro¢nich prodeji. Ze zakaznikl byli vylouceni ti, u
kterych je vyhodna ptima distribuce.

V dalsim kroku bylo podrobeno analyze umisténi
soucasnych skladi. Uz pouhé vizualni srovnani lokalit
nekterych distribu¢nich skladi s lokalitami center spotieby
ukazalo na mozZnosti zlepSeni struktury celého systému.
Soucésti optimalizace jsou i mista, pét vyrobnich zavodd,
znichz jsou zékaznici a sklady zasobovany pozadovanym
sortimentem.

Studie obsahuje celkem 8 moznych variant distribu¢nich
systémi piimou distribuci pocinaje, ptfes vyuziti jednoho
centralniho skladu a regionalnich optimalizovanych nebo
soucasnych, po vice centralnich skladd v jednotlivych zemich,
nebo umisténych bez uvazovani hranic, které byly srovnavany
se soudasnym stavem®. Kritériem byl zejména pocet ujetych
tunokilometrt a pocet km, ktery urazi jeden kg vyrobku.
Vzhledem k problémim spojenym s vyuzitim piepravnich
prostor kamiond byl pouZit i ukazatel m®.km.

Z celkovych  vysledki modeld  vyplyva, ze
nejvyhodnéjsi by byla piima distribuce pro vsSechny

zakazniky, jelikoz modely nepocitaji s fixnimi distribu¢nimi
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naklady. Tato varianta je ovSem téméf neproveditelna. Dalsi
moznou variantou je premisténi nynéjSich skladi na lokality,
které jsou dopocitany lokalizaci s poc¢tem skladti vétsich nez 1.
Jeden ztéchto modelti nepocita s hranicemi feSenych zemi
auplnym volnym obchodem, ktery mize vaznout na
hranicich nékterych zemi. Zajimavé varianty by mohly byt ty,
které vyuzivaji centralniho skladu. U nich vSak mulze
dochazet k problémim hodnoceni variant popisovanych
umodelu pfimé distribuce. Poslednim feSenim, které je
vyhodné&jsi nez model soucasného stavu, je model vyuzivajici
optimalné umisténych skladii v jednotlivych zemich. Studie
vzhledem k jeji rozsahlosti byla omezena jen na pfepravni
naklady. V dalsich krocich by bylo tfeba zvazovat vliv variant
na pofizovaci naklady, naklady na pfemistovani skladi do
jinych lokalit, naklady na udrzovani zasob, které rostou
s poctem skladi aj.
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3L-06
PREDIKCE SKLADBY MOTOROVYCH PALIV V CR
V ROCE 2030

MILAN POSPISIL*, VOJTECH MACA, IVAN SOUCEK

VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6 — Dejvice, 166 28
Univerzita Karlova, Centrum pro otazky Zivotniho prostredi,
J. Martiho 2/407, Praha 6, 162 00

Ivan.Soucek@vscht.cz

S vyuzitim linearniho bilan¢niho modelu
TRANSPLINEX byl proveden zakladni propocet zékladnich
scénaft mozného vyvoje vetejné, individualni, osobni
a nakladni silni¢ni a Zelezni¢ni dopravy v CR po roce 2030,
ktery primarné reflektuje:

1. ocekavany vyvoj pfepravnich vykont v r. 2030 vytvofeny
MD CR, ktery je soudasti ,,Vnitrostatniho planu Ceské
republiky v oblasti energetiky a klimatu®,

zajisténi potfebnych prepravnich vykoni s pocty
dopravnich prosttedkii v souladu s NAP Cista mobilita,
vyuzivajicich elektrickou energii, CNG, LNG, LPG
a vodik,

3. zavazek CR vici EU pro splnéni limitd nahrady OZE ve
vysi min. 14 % a se souCasnym respektovanim vSech
ostatnich diléich kritérii v souladu se smérnici RED II
(OZE 1.G max. 7 %e.o., OZE RED II IX/A min. 3,5 %
e.0., OZE RED II IX/B max. 3,4 %e.0.; vSe vletné
multiplikatort),

predpoklad, Ze uspora GHG z dopravy v CR bude vyssi
nez 6 %,
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5. natrhu v CR prodej nasledujicich pohonnych hmot:
e B0, B7(6,8% obj.FAME), B100,
e EO0,E10 (5 % obj. ETBE + 7,8% obj.EtOH; 3,6 % hm.
0), BA98/100 (22% obj.ETBE; 3,5 % hm. O),
e LPG, CNG, LNG,
e H2, EL. ENERGIE.

S pouzitim miniméalniho a maximalniho poc¢tu vozidel
dle NAP Cistd mobilita byly vypracovany nésledujici
4 hranicni scénafe:

Scénat S1 — =zajisténi prepravnich vykond s maximalni
spotfebou el. energie a vodiku (elektricky pohon) a soucasné
i s maximalni spotiebou plynnych paliv (CNG, LNG, LPG).
Scénatr S2 — =zajisténi prepravnich vykond s maximalni
spotiebou el. energie a vodiku (elektricky pohon).

Scénat S3 — zajisténi prepravnich vykonti s maximalni
spotiebou plynnych paliv (CNG, LNG, LPG).

Scénat S4 — zajisténi piepravnich vykonti s maximalni
spotfebou kapalnych paliv (BA, NM).

Pro kazdy scénaf byl dopocten pocet vozidel na kapalné
pohonné hmoty tak, aby byly zajistény pozadované piepravni
vykony.

Vyse uvedené hraniéni scénaie S1 az S4 jsou doplnény
dal§imi 2 scénafi:

Scénat SO — vypocet reflektujici znamy stav pfepravnich
vykonti, spotieby pohonnych hmot, bioslozek a pocty
provozovanych dopravnich prosttedkt v r. 2019

Scénat SX — vypocet na zdkladé parametrd — vystupt
z optimaliza¢niho vypoc¢tu modelu TIMES pro r. 2030.

Tabulka I
Mnozstvi zékladnich slozek pohonnych hmot na bazi OZE
potiebné pro zajisténi nardstu OZE

Slozka OZE Nartast OZE +1 % e.o. (kt)
B100 80
HVO 65
LPG HVO 60
EtOH 2.G 105
NM E-T 30
bioCNG 40 (mil. m3)
UCOME 75
HVO UCO 30
LPG HVO UCO 30

NM — PYROPLAST 65

H2 100% OZE 20

Pro zajisténi pozadavki EU kuspofe GHG, resp.
pozadovaného podilu obnovitelnych slozek v motorovych
palivech je nezbytna realizace klicovych opatfeni vyplyvajici
z proveditelnosti  jednotlivych ~ scénaii, resp. jejich
kombinace.

Tato prace vznikla za podpory projektu TA CR v pramci
programu  Beta  TITSMZP713:  Optimalni  vyuziti
obnovitelnych zdrojii energie v doprave
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PROBLEMATIKA INTERNACIONALIZACE
LIDSKYCH ZDROJU VE VEDE A VYZKUMU
Z POHLEDU EVROPSKE A ZAHRANICNI
LEGISLATIVY

ANNA MITTNEROVA*, ALENA TRISKOVA, IRENA
MOUDRA, ANNA KERNOVA

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technickd 5,
166 28 Praha 6
anna.mittnerova@vscht.cz

Internacionalizace pracovnich tymt, zejména ve
vyzkumu a vyvoji vede k lepsim vysledkiim, je proto nutnym
predpokladem konkurenceschopnosti v mezinarodnim
srovnani. Mezindrodni spoluprace vyzkumnikil je v Cesku
podporovana tadou dotacnich programi at jiz piimo
z Bruselu zramcového programu Horizon 2020 a jeho
soucasti Akce Marie Sklodowka Curie ¢i z ESIF, Opera¢niho
programu pro vyzkum, vyvoj a vzdélavani (OP VVV),
piipadné v rdmci programi narodnich poskytovatelti podpory
vyzkumu a vyvoje. Vysoké Skoly se do programi mobilit
aktivné zapojuji, podporuji tak profesni rlst svych
vyzkumnych pracovnikll zejména na pocatku jejich kariérni
dréhy, coz se odrazi vposileni kapacit lidskych zdroju
a vy$§im zapojeni do mezinarodnich vyzkumnych konsorcii.
Internacionalizace probihd formou mezinarodnich mobilit
vyzkumnikt mezi Ceskou republikou a ¢lenskymi stity EU
ale i dalsimi zemémi svéta. Cedti vyzkumnici vyjizd&ji na
pracovni cesty ¢i delSi, pobyty do zahrani¢i, naopak
zahraniéni  vyzkumnici po prokazédni svych kvalit
prostfednictvim projektu mohou pfijet a pracovat na
védeckém tématu v Ceské vyzkumné organizaci.

Z hlediska mezinarodniho i tuzemského legislativniho
ramce se mobility vyzkumnych pracovniki zasadné 1isi od
mobilit studenti. VSichni, mobilitu realizujici vyzkumnici,
mezi néz patii i studenti DSP zaméstnani na vyzkumnych
projektech, jsou povazovani za zaméstnance, nebot’ za svij
vykon prace dostavaji odménu ve formé mzdy. V dusledku
toho se jejich ¢innost fidi zdkony v oblasti pracovniho prava,
spadaji do systému socidlniho zabezpeceni a zdravotniho
pojisténi a jejich piijmy podléhaji dani z pfijmu fyzickych
osob. Tyto zdkonné povinnosti se aplikuji nejen na narodni
tirovni, ale i vzemich EU/EHP a Svycarsku a ve vétsing
tietich zemi svéta. Mobility mezi ¢lenskymi zemémi EU se
diky volnému pobytu osob a sluzeb nijak neomezuji, ovSem
mobility mezi CR a tietimi zemémi svéta podléhaji zakontim
upravujicim pravidla pro vstup cizincl na izemi daného statu.

V praxi to probiha tak, ze pti kazdé mobilité, to je bud’
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vyjizdgjiciho vyzkumnika do zahrani¢i na pobyty od 1 dne do
2 rokd, anebo pfi piijezdu zahrani¢niho vyzkumnika do Ceské
vyzkumné organizace musi vysilajici ¢i hostitelska organizace
dodrzet fadu internich pfedpist a fidit se fadou zakonnych
ustanoveni, z nichz ty nejdulezitéjsi jsou:
Pravidla grantu, ze které¢ho je mobilita financovana,
interni pfedpisy a Kolektivni smlouva zaméstnavatele,
Zakon o zaméstnanosti, Zakonik prace, cast VII —
Cestovni nahrady pfi pracovni ceste,
Zakon o vefejném zdravotnim pojisténi,
0 pojistném na socialni zabezpeceni,
Evropské Nafizeni (ES) ¢. 883/2004 o koordinaci
systéml socialniho zabezpeceni, bilateralni smlouvy
o socialnim zabezpedeni mezi CR a tfetimi zemémi
svéta,
Zakon o dani z pfijmu, bilateralni smlouvy o zamezeni
dvojiho zdanéni mezi CR a dalsimi zem&mi,
Zékon o pobytu cizincti na izemi Ceské republiky,
Smérnice Rady 2005/71/ES o zvlastnim postupu pro
piijimani statnich pfislusnikii tretich zemi pro ucely
védeckého vyzkumu,
Zakon o vetejnych vyzkumnych institucich, ¢ast VIII,
podminky pro pfijimani vyzkumnych pracovniki ze
tietich zemi.
Porusenim jakéhokoliv zdkonného ustanoveni se
vysilajici ¢i hostitelska organizace vystavuje sankcim. Dal§im
leckdy limitujicim faktorem mobilit jsou zakonné lhuty
vyfizovani pravnich tkond, jako ptiklad je vyfizeni povoleni
k vstupu na uzemi CR obcana ze tfeti zemé, které trva 60 dni
od podéni zadosti na zastupiteském ufadé CR v ciziné. A¢ je
po zemich EU/EHP a Svycarska povolen volny pohyb ob&ant
a sluzeb, malokdo si uvédomuje, Ze je nutno pii mobilitach,
i kratkodobych, dodrzet podminky koordina¢nich nafizeni
v oblasti socidlniho zabezpeCeni. Jde zejména o vytizeni
potvrzeni Al prokazujiciho pfislusnost k systému socialniho
zabezpeceni pouze jedné clenské zemé a stim souvisejici
dalsi opatieni. U delSich mobilit je nutno pocitat s tim, ze
s vyzkumnym pracovnikem vyjizdi/ptijizdi i jeho rodinni
ptislusnici, o které se musi hostitelska organizace téZ postarat.
Z vyse uvedenych skutecnosti vyplyva, ze o mobilitu
vyzkumnikii se musi starat proskoleni administrativni experti
s Sirokym zabérem znalosti, od cizineckého prava, pies
personalistiku a dané z pfijmu fyzickych osob a s dobrou
znalosti anglictiny.

Zéakon

zahrani¢ni pracovni cesty a pracovni stdze, rovnéz tak skola
hosti nemaly pocet zahrani¢nich vyzkumnikd, je proto nutno
tuto problematiku fesit systémovym opatfenim.

Regitelsky tym pod vedenim A. Mittnerové ziskal od
MSMT grant na vytvofeni ,,Privodce administrativou pro
internacionalni pracovniky v akademickém prostfedi, jehoz
cilem je zpracovani potiebnych informaci, v anglicting
a Cestiné, formou webovych stranek a ptirucky pro hostitele,
zahrani¢ni vyzkumniky a jejich rodinné pfislusniky a pro
administrativni pracovniky VS. VyuZije tak znalosti zjiz
predchozich zapojeni do obdobnych projektd a z vlastnich
zkusenosti.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR programu
program Interlexcelence/ Inter Inform LTI20003.
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KOMPETENCE PRACOVNIKU V BIO-BASED
EKONOMICE

MAREK BOTEK

Ustav ekonomiky a managementu, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6
botekm@yvscht.cz

Bioekonomika je zaloZena na vyuzivani obnovitelnych
piirodnich zdrojti a bioprocesti'?. Podle nékterych autort
spociva primarné v péstovani zemédélskych surovin pro
pramyslové  vyuziti®, daldi do bioekonomiky zatazuji
i produkci biologicky degradovatelnych plasti a 1é¢iv ¢i
vyuzivéani bioprocesti pii prumyslové vyrob¢ (zejm. produkce
bioplynu).

V nejblizsi dobé se ocekdvd vyrazny narist podilu
bioekonomiky v globalni ekonomice', a to zejména
v souvislosti s jejim akcentem na udrzitelny rozvoj a ve
spolupraci s cirkularni ekonomikou, protoze v bioekonomice
materialy do jisté miry cirkuluji®. Dal§i dévod pro propojeni
je skute¢nost, Ze bioekonomika neni vzdy udritelna®.

Pro tspéch s pfechodem na biohospodafstvi je potfebné
se vice zamé&fit na ekonomickou proveditelnost’. Zaméstnanci
vtomto oboru tak potfebuji kompetence nejenom pro
schopnost vyuzivat nové technologie pro produkci, ale také
pro jejich ekonomicky efektivni uplatnéni® a pro spolupraci
s kolegy a stakeholdery.

Vzhledem kvyznamu intelektudlniho  kapitalu
v soucasnosti, by znalostni baze pro bioekonomiku méla pfijit
ze strany univerzit’. Tento piispévek se zaméfuje na dil&i
vysledky evropského projektu BioComp, v jehoZ ramci se jak
identifikuji nejdulezitéjsi kompetence pro pracovniky
v biohospodafstvi, tak pfipravuji vyukové materialy pro jejich
ziskani. Na projektu spolupracuji jak vysoké skoly, tak
i vzdélavaci instituce z 8 ¢lenskych zemi EU.
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THE CHEMMULTIMODAL PROJECT AS A TOOL TO
MAKE MULTIMODAL TRANSPORT PLANNING IN
THE CHEMICAL INDUSTRY MORE EFFICIENT
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LADISLAV SPACEK', VACLAV ZIVEC*

¢ University of Pardubice, Faculty of Transport Engineering,
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The ChemMultimodal project is the follow up project
of the ChemLog project, realised within the years 2008-2012,
and the ChemLog-T&T project, realised within the years
2012-2014. The ChemMultimodal project was launched
on 1 June 2016 and was completed on 31 May 2019.

The project reflects the importance of chemical industry
in Central Europe sector with the annual turnover of almost
117 milliards of Euros, with more than 340 000 employees.
The chemical companies represent important part
of the logistic chains, regarding their responsibility for
transport of 8% of the total freight transport. The project
focuses on the continental transport of chemical goods
and products, incl. short sea transportshipping. It also follows
the presumption, that the problem of the overseas transport
utilising the big ISO freight containers is adequately solved
now.

One of the ChemMultimodal project outputs is
development of a ,Toolbox“, comprising the following
elements: “Consulting service®, “Planning guidelines®,
“Intermodal links platform* and “CO, calculator”. The
project developed other outputs: “Pilot Projects”, “Kick-off
workshops®, “Mid-term workshops®, “Regional strategies*
and “Action plans®.

As most useful evaluated element of the toolbox, the

“Consulting Concept” was used as a guide for the
collaboration between the project staff and the participating
companies.
The tool was considered as very helpful in supporting the
facilitator to work with chemical companies and logistic
operators and to deepen the collaboration between them
during bilateral meetings.

The main function of the “Planning Guidelines” during
the pilot phase was to ensure that the right questions were
asked when potentials for multimodal transport were
investigated.

The IT visualization tool “Intermodal Links
Planner” (Fig. 1) helped chemical companies to get a first
overview of possibilities to shift transport volumes on specific
routes by checking if the connections exist and which
operators run the routes. This tool was assessed by the
companies as a good possibility to receive general
information about existing terminals and specialized logistic
service providers, frequency of departure, arranged pick-up
and delivery transports to/from different terminals on the
selected routes.
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Fig. 1. Intermodal Links Planner

The tool “CO, Calculator” (Fig. 2) was successfully
used to demonstrate the environmental benefits of multimodal
transport. With the help of the “CO, Calculator”, companies
were able to estimate transport related CO, emissions for
every tested route. This element was evaluated as self-
explanatory and very easy to handle. Unfortunately, for most
companies transport related CO, emissions were of minor
interest in choosing the transport mode due to missing market
demand. But it may play an important role for marketing CSR
purposes. In cases, where the measurement becomes
necessary, the tool provides data in a very transparent and
clear manner.

CO;, Calculator for Chemical Transports

iterreg @
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Total transport distance

g,
-

km

|

grams CO2 M
New calculation Reset calculation

Emissions

Fig. 2. CO, Calculator

In recent years changing market conditions did not only
force producing companies to restructure their strategic
orientation. Also specialized logistic service providers were
— and are still required — to focus their attention towards
innovative solutions regarding the transport chain design. This
topic also tackles (multimodal) transport planning, transport
planning systems and related activities. As the future of the
transport market will confront respective actors with several
challenging factors, those companies need to broaden their
perspectives and embark on a change process. Increasing
transport volumes, shortage of truck drivers, bottlenecks on
motorways but also capacity shortages of terminals are only
some of the challenges, which will force companies to
restructure their current transport strategies.
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This paper is published within the solution of project
“Interreg Central Europe ChemMultimodal — CE36” in
cooperation with Association of Chemical Industry of the
Czech Republic.
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V soucasnosti zazivaji vSechna pumyslova odvétvi
globalni zmény. Rapidni technologicky pokrok méni podobu
celé spoleCnosti a chemicky primysl neni vtomto sméru
vyjimkou; moderni technologie jiz ovliviiuji podobu prace
i v ¢eskych chemickych podnicich. Primyslové technologie
fyzického, virtudlniho nebo kombinovaného charakteru
zaCinaji pronikat i do investi¢né a technologicky specifického
odvétvi chemie ve snaze zvysit efektivitu podniku ve vSech
oblastech a tim si udrzet konkurenceschopnost.

Primysl 4.0 je pojem zahrnujici Sirokou $kalu prvku,
které maji charakter fyzicky, kyberneticky, informacni
azahrmuji 1 lidsky faktor, mezi nimiz dominuji prvky
digitalizace, automatizace, autonomnich systémd, internet of
things, cloud computingu, big data, seberegulacnich systémi
nebo virtualni ¢i rozsifené reality. Tyto prvky spolu vytvari
slozité a vzajemné propojené systémy, které 1épe napliuji cile
vSech  zainteresovanych  stran  (vlastniki  podniku,
zaméstnanci, zikazniki apod.).

V roce 2020 byl realizovan kvalitativni vyzkum stavu
implementace konceptu Primyslu 4.0 v ¢eskych chemickych
podnicich. Ve &tyfech vyznamnych chemickych podnicich
byly Setfeny okolnosti tirovné povédomi o prvcich Primyslu
4.0, problematiku a miru zavedeni do podnikové praxe, jakoz
i dopady, které tato transformace v podnikii vyvolala a do
budoucna i vyvola.

Vyzkum byl proveden v dobé pandemie nemoci
COVID-19, coz paradoxné s problematikou automatizace
uzce souvisi, v situaci nouzového stavu podnikim nejvice
pomohly moderni komunikaé¢ni technologie, které usnadnily
praci na dalku. Respondenti se shodli, ze v podnicich budou
implementaci prvkil Primysl 4.0 zasazeny oblasti procesniho
managementu, Udrzby, logistiky, kybernetické bezpecnosti
a oblast vzdélavani zaméstnanct i struktura pracovnich pozic.
Implementace prvki je ztiZzena nejistotou navratnosti investic,
nedostatecnym zazemim IT i nedostatkem kapitalu, proto
proces transformace probihd pozvolna a pouze v dil¢ich
podnikovych procesech.

Tato prace a vyzkum vznikl za podpory grantu Research in
Selected Areas of Environmental Engineering and Modern
Value Management Procedures — Student Grant Competition
UPa.
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republiku, kap. 2, s. 26. Praha: Management Press 2002.
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ORGANIZACNI ZAJISTENI RIZENi VYVOJOVYCH
PROJEKTU V CHEMICKEM PODNIKU

JANA KOSTALOVA, ONDREJ TABORSKY

Univerzita Pardubice, FCHT, KEMCH, Studentska 95, 532 10
Pardubice
Jjana.kostalova@upce.cz

Dnes spolu se zrychlujicim se tempem technologického
vyvoje nabyva na dilezitosti shopnost fidit vyvojové aktivity
a nasledné zavadét vystupy vyvoje do praxe. Problematika
fizeni vyvojovych projekti je samostatnou oblasti
projektového fizeni, ktera je jiz fadu let pfedmétem vyzkumu
a vytvafeni metodik, které by zohlednily specifi¢nost tohoto
typu projekta.

V teorii projektového fizeni se odlisny pfistup
k vyvojovym projektim vztahuje k roku 2000, ke vzniku
agilniho fizeni. Nasledné se promitl do standardd
projektového ftizeni (IPMA, PMI, PRINCE2). Vedle
specifickych postuptt vhodnych pro fizeni vyvojovych
projektt jsou navrhovana i organizacni opatieni, ktera zlepSuji
podminky v prostfedi, ve kterém jsou vyvojové projekty
realizovany'. V neposledni fadé je fizeni vjvojovych projektt
velmi Uzce provazano se strategickym pfistupem k fizeni
organizaci. Zavadéni strategie se zpravidla transformuje do
skupiny programti a projektd, sdruzenych do portfolia. Tedy
fizeni vyvojovych projekti je ovlivnéno na nejvyssi urovni
postupy ftizeni portfolia projektd, jejichz ukolem je naplnit
stanovenou strategii’.

Vyzkum zaméfeny na analyzu postupl v praxi a navrh
doporudeni pro fizeni vyvojovych projekti byl uskuteénén
vroce 2020 v podniku chemického primyslu se zamétenim
na stavebni chemii. Na zéklad¢ analyzy situace v oblasti
fizeni vyzkumnych projektd v konkrétnim podniku byl
zpracovan navrh doporucenych opatieni k zlepSeni postupt
v této oblasti. V ramci analyzy byla potvrzena nutnost zaméfit
se na organizacni opatfeni: aktivni podporu vzniku naméta,
jejich  vyhodnocovani  ztechnického,  ekonomického
a organiza¢niho hlediska, vytvafeni aktivniho portfolia
vyvojovych projektli, jeho prubézny monitoring a konecné
vyhodnoceni, napf. i spomoci sw nastroji, standardizace
postupti vramci vyvojovych projekti pomoci vnitini
metodiky vychazejici ze standardi projektového fizeni,
vyuzivani postupl agilniho projektového ftizeni, vzdélavani
pracovnikli zapojenych do projekti a vytvofeni projektové
kancelat.

Tato prace a vyzkum vznikl za podpory grantu Research in
Selected Areas of Environmental Engineering and Modern
Value Management Procedures — Student Grant Competition
UPa.
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kutnohoo@vscht.cz

Chléb je odnepaméti dulezitou soucasti lidského
jidelnicku, v riznych castech svéta muzeme ochutnat
nespocet jeho variant. Ty se svym sloZzenim, tvarem i formou
pfipravy lisi podle preferenci dané kultury, nebot' kazdy
&lovék je predisponovan k uréitému spotiebnimu chovéni'.
Predispozice se postupné utvaieji v pribéhu lidského zivota,
obecné¢ je lze kategorizovat do nékolika homogennich
skupin®®. Hlub3i poznani charakteristik spotiebniho chovani
spojené¢ho s vybranym produktem umoziiuje vyrobctim lépe
reagovat na zmény v trendech chovani a preferencich
spotiebiteli®*.

Prezentovany vyzkum se zaméfuje na identifikaci
vyznamnych atributd’, na zakladé kterych hodnoti chléb
arozhoduji se o koupi Cesti a némecti spotiebitelé. Nejdiive
byly vytipované® atributy validovany samostatné pro kazdy
trh a nasledné byla stanovena jejich vyznamnost pomoci
kvantitativniho vyzkumu. Do vyzkumu bylo zahrnuto celkem
774 respondenttl, z toho 221 z Ceska a 553 z Némecka.

Vysledky naznacuji, ze 1 v oblastech geograficky
blizkych a s podobnym spotiebnim chovanim existuji urcité
rozdily mezi pozadavky spotiebitelii na idealni chléb, pticemz
tyto rozdily nesouviseji vyluéné s osobnimi charakteristikami
spotiebitele, ale 1ze nalézt silné spojeni mezi preferencemi
spotiebitele a jeho piivodem.
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Singletové Stépeni (singlet fission — SF) je fotofyzikalni
proces kdy organicky chromofor excitovany jednim fotonem
preda Cast své energie sousedni molekule chromoforu, ktera je
v zakladnim stavu za vzniku dvou tripletd'?. Po separaci
naboje by tak z jednoho fotonu vznikly teoreticky dva
elektrony, ¢imz by se zvySila ucinnost solarnich baterii.
Ackoli dosud takové solarni ¢lanky jesté nebyly uvedeny do
praxe, princip je uz znamy a synteticky, fotofyzikalni,
elektrochemicky a vypocetni vyzkum jiz probiha.

Pti singletovém $tépeni jde o vyménu elektroni mezi
dvéma tésné sousedicimi molekulami chromoforu, pti které
nedochéazi ke zméné spinu — jde tedy o dovoleny ptechod.
Nejdilezitéjsi pozadavek limitujici zna¢né vybér chromoforu
je, aby tento proces byl iso- nebo 1épe exoenergicky, tedy aby
singletové excitacni energie byla alespoii nepatrné vétsi nez
dvojnasobek tripletové energie. Typ molekul, které toto
kritérium mohou splitovat, jsou tzv. biradikaloidy”.

Kromé zminénych energetickych pozadavki je velmi
dalezité usporadani molekul v krystalové miizce a jejich
redox vlastnosti. Proto molekularni elektrochemie je dulezita
pii vyzkumu téchto chromofort.

Mezi "slibné" molekuly, které jsou studovanyv ramci
naseho projektu, patfi napt. rizn€ substituované 2,5- a 2,6-
diketopiperaziny, derivaty 1,3-difenyl-isobenzofuranu
(DPIBF, 1)* a latky odvozené od indiga, jejichz zakladni
piedstavitel je  pigment zvany  Cibalackrot  (2)’.
Elektrochemicky vyzkum téchto nove syntetizovanych latek
probiha v riznych nevodnych prostiedich na rtutovych
ipevnych elektrodach pomoci standardnich technik
(polarografie, CV a RDE) v kombinaci s in situ UV-Vis
a EPR spektroscopii”.

1 2

Prace byla umoznéna diky grantu 19-22806S (GACR)
a instituciondlni podpore RVO: 61388955.
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Electronic industry has increased demand for the
development of easy-fabricated solid-state energy storage
devices based on conducting polymer on flexible platforms
such as plastic or C-based substrates'. Among electronically
conducting polymers, there is a considerable interest in using
poly(3,4-ethylenedioxythiophene) (PEDOT) because of its
low oxidation potential, high stability in an ambient
environment, mechanical flexibility, and stable oxidized
form®>. In order to increase electrical conductivity of
conducting polymer, the post-treatment method is used, such
as introduction of electron-donor or electron-acceptor
impurities (n/p doping) that have an impact on electrical
properties and diminished band gap between valent and
conducting band. The tuning of electrical properties of
conjugated polymer can be provided, for example, by
utilization of protic acids to treat polymeric chains that
provide the crucial changing of structure and assembling of
polymer chains by hydrogen-bonding that cause enchantment
electrical conductivity. Recently, it has been examined the
ability of the protic acid (formic acid) to form hydrogen-
bonds with S atoms of PEDOT and to induce the localized
cation-radicals in conjugate system’. According to the

S2p32

PEDOT prepared in the present of formic acid

3
3

PEDOT treated with NaOH
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Fig. 1. High-resolution core-level of S 2p XPS spectra of PEDOT
in HCOOH and PEDOT treated with NaOH
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deconvoluted XPS spectra of PEDOT the film has two
doublet peaks as shown in Fig. 1 which correspond to reduced
thiophene sulfur and thiophene sulfur that underwent a loss of
electron density due to Coulomb and/or hydrogen-bonding
interactions and formation of the localized cation-radicals
occur’.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(19-04859S).
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Poly (3,4-ethylenedioxythiophene) (PEDOT) is widely
used as a coating on microelectrodes for bio-electronic
devices. The PEDOT interface could exhibit good
conductivity, stability, and switchable antifouling/
antimicrobial properties'?. The external modulation of the
redox state of PEDOT films controls the adhesion behavior
and viability of cells. Also, PEDOT films can be prepared by
various methods that lead to the different interface structure of
the films. Furthermore, its electrochemical properties depend
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Fig. 1. Electrochemical impedance spectroscopy of PEDOT film
at different conditions
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on acid, temperature, and other conditions used during EDOT
polymerization®.

Detecting pathogenic bacteria in food or bodily fluids is
a very challenging problem, mainly because the concentration
of bacteria can be as low as 10.

In the current work the electrochemical impedance
spectroscopy was used to investigate the adhesion ability of
E. coli to adsorb on the surface of PEDOT film, as presented
in Fig. 1. Moreover, by applying the oxidation potential
0.5 V vs Ag/AgCl it was possible to destroy the walls of the
attached bacteria.

This work was supported by Czech health research council
(NU20-06-00424).

REFERENCES

1. Cao. B, Lee C.-J., Zeng Z., Cheng F., Xu F., Cong H.,

Cheng G.: Chem. Sci. 7, 1976 (2016).

Dijk G., Rutz A. L., Malliaras G. G.: Adv. Mater.

Technol. 5, 1900662 (2020).

3. Ivanko I, Svoboda J., LukeSovd M., Sedénkova I.,
Tomsik E.: Macromol. 53, 2464 (2020).

2.

41L-04
IMPROVEMENT OF CORROSION PROPERTIES
OF DEGRADABLE IRON-BASED BIOMATERIALS

RENATA ORINAKOVA, RADKA GOREJOVA,
ZUZANA ORSAGOVA KRALOVA, MARTINA
PETRAKOVA, ANDREJ ORINAK

Department of Physical Chemistry, Faculty of Science, Pavol
Jozef Safirik University in KoSice, Moyzesova 11, 041 54
Kosice, Slovakia

renata.orinakova@upjs.sk

The rapid development of technological equipment and
healing techniques has led to an improvement in the quality of
life and suggested an increase in healthy life expectancy when
compared with former historic periods'. This progress is
accompanied with the evolution of biomaterials. Biomaterials
are commonly used as rehabilitation devices, artificial organs,
or implants to repair the damaged body tissues or replace
them completely, but they can also be employed in drug
delivery.

Recent treatment concepts in implant medicine have
shifted from permanent to transient implant devices. The
degradable or absorbable biomaterials provide the temporary
mechanical support during the healing process and degrade
naturally in the body after fulfilling their function, thus
reducing the need for a second surgery to remove the
implant™*. Biodegradable materials are beneficial for specific
applications, such as cardiovascular, paediatric, and
orthopaedic surgery*”.

In the field of degradable biomaterials, the great effort
is devoted to find a balance between tissue remodelation and
degradation rate, since the degrading biomaterial should be
resorbed without leaving inert residues. Too slow degradation
may induce the problems similar to those of permanent
implants, while fast and uncontrolled degradation of material
can cause the impaired mechanical properties and increased
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cytotoxicity®.

Iron and iron-based materials exhibit outstanding
mechanical properties convenient for higher load-bearing
implants’. In addition, iron materials do not release hydrogen
gas during corrosion in body fluids, but rate of degradation is
very slow®. Different approaches were developed to improve
the corrosion rate of iron-based biomaterials, such as
introduction of porosity, modification of the composition, and
deposition of coatings. The most promising results have been
obtained by deposition of polymeric coatings on the iron foam
biomaterials’. The iron foams with open cell structure
produced by a powder metallurgical replication technique
were coated with the polyethylene glycol (PEG) layer (Fig. 1)
by the dip coating method. The corrosion rate of the
polyethylene glycol-coated samples increased and the
corrosion potential shifted to more negative values as
compared to uncoated iron materials’. Moreover, it was find
that the deposition of the PEG layer is a promising approach
to improve the biocompatibility and hemocompatibility and
adjust the mechanical properties of open-cell iron foams.

The possibility of tailoring the implant to a specific
application is a huge advantage of these systems.

Fig. 1. SEM micrographs of the surface of iron foam without (a)
and with PEG coating layer (b)

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency (project APVV-16-0029) and Scientific
Grant Agency of the Ministry of Education, Science, Research
and Sport of the Slovak Republic (project VEGA 1/0074/17).
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Modifikace elektrodovych povrchi pomoci
nanomaterialti je popularni téma v soucasné elektrochemii
a elektroanalyze. Casté je vyuziti nanodastic kovovych
materiald (Au, Pt, Ag, Bi apod.) ptipadné jednoduchych
sloucenin (Fe,Os, CuS, NiO apod.) pro konstrukci senzori
s pokroCilymi vlastnostmi. Vyuziti nanocastic je vyhodné
diky Casto unikatnim a na velikosti zavisejicim elektrickym,
mechanickym, optickym, magnetickym a katalytickym
vlastnostem, danym zejména velkym specifickym povrchem
s vysokym podilem povrchovych atomi. Krom¢ vyhodnych
vlastnosti miize hrat roli i nizkd vysledna cena, ¢ehoz je Casto
vyuzivano pfi konstrukei jednorazové pouzitelnych senzort.
Tento aspekt se tykda zejména senzorl vyuzivajicich
nanocastic drahych kovi (Pt, Au, Pd apod.).

Pres slibné vlastnosti nemusi byt inkorporace
nanocastic do senzorl jednoduchou zélezitosti. NejCast&jsimi
problémy jsou napi. nutnost slozitych a nakladnych syntéz
vlastnich nanocastic (Casto vyuZivajicich toxické ¢&i
k zivotnimu prostiedi Skodlivé chemikalie), snizeni u€innosti
diky blokovani povrchu nanocastic stabilizacnimi ¢inidly
apod. Velmi ¢astym problémem byva i zhorSovani vlastnosti
senzorl v ¢ase diky agregacnim procesim nebo reakcim pii
styku nanomateridlu s atmosférou. Uvedené nedostatky
Casteéné fe§i ndmi vyvinutd a propagovanda metoda
vyuzivajici miniaturni jiskrové vyboje mezi elektrodou, ktera
je zdrojem nanocastic a cilovou elektrodou, tj. vyslednym
senzorem (nejcastéji na bazi uhliku, napf. tisténou elektroda
nebo elektrodou zuhlikového vldkna). Metoda spociva
v pfipojeni elektrod ke stejnosmérnému zdroji vysokého
napéti (cca 1kV) a k pfiblizeni zdrojové elektrody k cilové na
vzdalenost, pfi které dojde k vytvofeni jiskrového vyboje
(resp. sérii vybojui). Pii preskoku jiskry dochazi k prichodu
elektronti od elektrody ptipojené k zapornému polu zdroje ke
kladnému, pticemz elektrony ionizuji molekuly okolni
atmosféry (napt. vzduchu) — dochézi k lavinovitému S§iteni
vyboje. Kladné nabité ionty atmosférického dusiku a kysliku
dopadaji na povrch zaporné elektrody, ktera se zahfiva
a dochazi ke vzniku plazmového oblaku, v némz pievazuje
material zaporné elektrody. Pfi ochlazeni tohoto oblaku
dochédzi ke vzniku nanocéstic, které dopadaji na povrch
senzoru. Timto zplsobem Ize ziskat velmi efektivni
modifikaci povrchu. Metoda je velmi jednoducha (potiebny je
zdroj vysokého mnapéti a zdrojovy materidl), levna
a bezodpadova (nevyuziva syntézu, zdrojova elektroda se
odpatuje velmi malo), rychla a automatizovatelna (rozmisténi
mist zasazenych vybojem Ize fidit 3D pozicionérem,
modifikace tisténé elektrody o aktivnim priméru 3 mm
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rastrem cca 15x15 bodl trvad cca 1-2 minuty). Senzor je
mozné s vyhodou pfipravit tésné pied pouzitim. V ramci
piispévku  budou prezentovany senzory  vyuZzivajici
nano&stice Bi'%, Au*, Pt°, Sn®, Cu a Ni’, Mo®, F¢’
a uhliku'’.
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Fosfoly jsou péticlenné heterocyklické slouceniny
obsahujici dienovy systém propojeny fosforem. V porovnani
s ostatnimi péti¢lennymi nenasycenymi heterocykly (thiofeny,
pyroly, furany) vykazuji nejnizsi aromaticitu, kterd je vysoce
ovlivnéna substituenty, zejména piimo navazanymi na fosfor.
Reaktivita fosforu umoznuje nastaveni pozadovanych
vlastnosti ~ molekul  pomoci  jednoduché  chemické
modifikace'?. Diky zminénym vlastnostem nachézeji fosfoly
Siroké uplatnéni v materidlové chemii, zejména v oblasti
organické elektroniky.

Elektrochemické vlastnosti substituovanych fosfoll byly
studovany v bezvodém prostiedi acetonitrilu riznymi
metodami na riznych elektrodach (polarografie na rtutové
kapajici elektrod€, voltametrie na rotujici diskové elektrodé ze
skelného uhliku (GC), cyklicka voltametrie na visici rtutové
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kapce a na GC).
Nami studované latky — pentasubstituované fosfoly —
obsahuji vpoloze 2 na fosfolu n-konjugované rameno

(substituovany fenyl). Substituenty posouvaji oxidacéni
aredukéni potencidly vsouladu s jejich indukénim/
mesomernim efektem — substituenty s elektrondonornim
vlivem snizuji oxidaéni  potencial, substituenty

s elektronakceptornim vlivem posouvaji redukéni potencial
kméné zapornym hodnotam, v piipadé vicenasobné
substituce se na vysledném efektu podileji vsSechny
substituenty. Prvni oxidaéni a redukéni potencial koreluje
s HOMO, resp. LUMO, mensi rozdil jejich energii odpovida
delokalizovangj§imu  systému. Stim  souvisi  také
ireverzibilita / kvazireverzibilita redukce dané molekuly.
Interpretace redukénich a oxidaénich potenciali a jejich
posuntl v ramci studované série ptibuznych derivatd ptispiva
kurceni vlivu substituce naredoxni chovani molekul
a umoziuje tak nastaveni pozadovanych vlastnosti

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 18-12150 S.
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Diacylgermany typu Ivocerin® se pouZivaji v zubnim
Iékafstvi  jako  netoxické  fotoiniciatory  radikalové
polymerizace. Piislusné reakéni mechanismy jsou znamy
z literatury'.

Ozatovani acylgermant viditelnym svétlem vede
k homolytickému Stépeni vazby C-Ge za vzniku radikald.
Absorpéni spektra fotoinicidtori souviseji s elektronovymi
(indukénimi, mezomernimi) efekty substituentll pfitomnych
na aromatickych jednotkach®*. Tyto "push-pull" efekty oviem
ovlivituji rovnéz redoxni vlastnosti acylgermanti, které mohou
byt sledovany pomoci elektrochemickych metod. Vyhodou je
ptitom skutecnost, ze prvni redukéni krok je jednoelektronovy
a reverzibilni.

V ramci pfispévku budou prezentovany vysledky
ziskané pomoci DC-polarografie a cyklické voltametrie
v aprotickém prostiedi. Trendy v pozorovanych redoxnich
potencidlech budou diskutovany s ohledem na strukturni
vlastnosti studovanych latek a Hammetovy korelace v ramci
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dil¢ich sérii (a) mono-/di-/-tri-/tetraacylgermanti, (b) jedno-/
dvoj-/trojjadernych polyacylgermanti a (c) tetraacylsilant/-
germani/-stannanti”.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 19-22806S
a NAWI Graz.
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Cysteaminovy test slouzi pro studium reaktivity
Sirokého spektra bioaktivnich sloucenin s primarnimi aminy
nebo thioly. Tyto funkéni skupiny jsou také soucésti
postrannich  fetézci lyzinu a cysteinu. Posttranslaéni
modifikace téchto aminokyselinovych rezidui ¢asto moduluji
funkci a aktivitu proteini’.

Pomoci cysteaminového testu byla porovnana reaktivita
cysteaminu s elektrofilnimi biologicky aktivnimi ptirodnimi

latkami methylglyoxalem, sulforafanem, 4-hydroxy-
nonenalem a kyselinou nitrooleovou (Schémal).
A yo %,
C, N§°
H,N H,C \\N \ v h
\_\SH o»_\\o
I 1} o=s

Schéma 1. Chemické struktury cysteaminu (I), methylglyoxalu
(I), sulforafanu (III), 4-hydroxynonenalu (IV) a Kyseliny
nitrooleové (V)

Pro analyzu reakéni kinetiky zminénych molekul byla
pouzita chronopotenciometrickd rozpoustéci analyza na
rtutové kapkové elektrod¢ a oxidace —SH skupin na elektrodé
ze skelného uhliku. Pro ovéteni elektrochemickych vysledki
a identifikaci reakénich produkt byla vyvinuta LC/MS
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metoda zalozena na hydrofobni interakéni chromatografii
(HILIC).

Tato prdce vznikla za podpory grantii GACR 19-21237Y
alGA_LF 2020 022.
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Velka skupina polyfenolov, flavonoidy, st zndme pre
svoje dokazatel'né antioxidacné ucinky in vitro, no len malo
stadii popisuje aj ich mozny pro-oxidaény charakter.
Pochopenie Struktury a chemickych vlastnosti je kI'icom
k objasneniu  mechanizmu ich posobenia. Kedze po
koordinacii s Cu(Il) sa zapéjaju do redoxného cyklu, v ktorom
sa vytvaraju volné radikaly, mézu vykazovat aj pro-oxidacny
ucinok. V ramci $tadie boli analyzované struktirne rozdielne
flavonoidy samostatne a v pritomnosti i6nu medi Cu(II)'.

Zamerali sme sa na urCenie spdsobu viazania sa i6nov
medi na flavonoidy anasledny dopad na ich antioxidacné
resp. pro-oxida¢né spravanie. Zistili sme, Ze pri interakcii
medzi flavonoidmi a kovmi dochddza k dvom konkurenénym
procesom, ktoré sa podiel'aju na vyslednej aktivite komplexu.
Teoretické Studium s vyuzitim DFT a QTAIM vypoctov
uazalo, Ze najstabilnejSiemu viazaniu medi na flavonoid
dochéadza, ak je ion Cu(Il) koordinovany 3-OH a 4-keto
skupinou. Zmeny v Strukture boli §tudované s vyuzitim EPR
a UV/Vis spektroskopie. Nasledna aktivita bola sledovana
metddou EPR s vyuzitim metédy spinovych lapacov
v simulovanej Fentonovej reakcii: Cu” + H,0, — Cu*" + OH

+ °‘OH. Vysledky poukazuji na pokles koncentracie
spinovych aduktov po pridani flavonoidu. V rameci UV/Vis
spektroskopie bola §tudovana radikal-zhasajiica aktivita voci
stabilnému radikalu ABTS®", ktord je zavisla od podtu OH-
skupin ako aj o planarity molekulového skeletu.

Aplikaciou vychytavacov volnych radikalov v ramci
gélovej elektroforézy sa zistila pritomnost "OH, O," a 'O,
a ich synergické posobenie na DNA. Pozorovali sme odlisnt
schopnost’ ochranit DNA pred radikdlovym poskodenim
v zavislosti od $truktiry a po¢tu OH-skupin flavonoidu.

Objasnenie  Struktary a poznatky o  posobeni
polyfenolovych zlu€enin prinasaju nové moznosti ich vyuzitia
ako potencialne lieciva, ktoré dokazu podporit’ vlastny
antioxida¢ny systém organizmu.
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G-kvadruplexy (G4) su typ alternativnych sekundarnych
Struktur DNA vyskytujtcich sa v oblastiach genému bohatych
na guanin. G4 maji Ulohu v klacovych biologickych
procesoch vbunke a ich stabilizacia interakciou s malymi
molekulami (ligandami) moze potencialne pomoct’ pri lieCbe
rakoviny'.

V tejto praci boli stanovené zakladné elektrochemické
vlastnosti vybraného G4 ligandu ztriedy porfyrinov,
mednatého komplexu meso-5,10,15,20-tetrakis(4-(N-metyl-
pyridinium-2-yl)fenyl)-porfyrinu  (Cu-TMPyPP) pomocou
cyklickej voltametrie (CV) na vysiacej kvapkovej ortutovej
elektrode (HMDE). Rovnakou metédou bola nasledne
monitorovand interakcia Cu-TMPyPP s oligonukleotidami so
schopnostou tvorit G4, ako aj jedno- a dvojretazcovymi
ologonukloetidami. Désledkom interakcie s DNA doslo
k vyraznému posunutiu redukéného signalu Cu-TMPyPP do
negativnejSich potencidlov, umoziujiicemu rozliSenie volnej
a viazanej formy ligandu. Tento posun vsak nie je $truktirne
ani sekvencne Specificky pre jednotlivé oligonukleotidy.

Cu-TMPyPP bol nasledne pouzity ako elektrochemicka
sonda na charatkterizaciu oligonukleotidov adsorbovanych na
povich  HMDE. Po aplikacii  zvySujuceho  poctu
potencidlovych cyklov vrozmedzi od 0 Vdo -1,85V na
adsorbované  G4-tvoriace  oligonukleotidy  a nasledne;j
interakcie s Cu-TMPyPP bol pozorovany postupny posun
sledovaného katodického signalu ligandu na potencial
zodpovedajuci ligandu bez pritomnosti DNA. Tento efekt
nastava ako dosledok desorpcie slabo adsorbovanych G4
Struktar  vplyvom vysoko negativnych potencidlov pri
cyklovani spristupiiujucej volny povrch HMDE pre redukciu
Cu-TMPyPP. Toto spravanie nie je pozorované pri silnejsie
adsorbovanych linearnych oligonukleotidoch s vynimkou
homotyminoveho 30-meru, ktory zrejme vytvara s Hg"
atobmami zbalenu Struktiru s podobnymi elektrostatickymi
vlastnost’ami ako G4.

Tato praca bola podporena projektom SYMBIT reg. C.

CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financovanym
Europskym fondom regiondlneho rozvoja
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V poslednich letech je velka pozornost vénovana hledani
vhodnych chromofort pro singletové Stépeni (Singlet Fission,
SF)!. Je to proces, pii kterém vznikaji dvé tripletové
excitované molekuly z jedné singletové excitované a jedné
v zékladnim stavu®. Takto Ize z jednoho fotonu excitovat dvé
molekuly, coz predstavuje jeden z nadéjnych smérd pro
zvySeni ucinnosti solarnich ¢lankd. K uplnému uvedeni do
praxe zatim chybi vhodny a trvanlivy material. Hlavni dvé
nadéjné skupiny latek zkoumané pro SF jsou a) velké
alternujici uhlovodiky a jejich derivaty (napf. pentacen
aterylen) a b) kaptodativné stabilizované biradikaloidy, na
které je nas vyzkum zaméren.

Indigo je ptikladem velmi stabilniho barviva, které je
povazovano za hlavni piiklad biradikdloidu s vhodnou
singletovou a tripletovou excitacni energii pro singletové
§tépeni’. BohuZel jako kandidat na SF je vyfazen, protoze
rychle podléha fotochemické cis-trans izomeraci dvojné
vazby nebo ptenosu protonu z dusiku na kyslik. Oproti tomu
primyslové uzivané barvivo cibalackrot odvezené od indiga,
které také splituje energetické podminky pro SF a navic ma
ob¢ zminéné deaktivaéni cesty blokovany, by mohlo
predstavovat vhodného kandidata pro SF.

Pro pfipadné pouziti cibalackrotu, resp. jeho derivatd
vsolarnich ¢lancich je vprvé fadé nezbytné studium
redoxnich vlastnosti v souvislosti s UV-Vis a EPR spektry.
V této praci jsme se proto zaméiili na studium oxidace
a redukce série derivatl cibalackrotu, které jsou syntetizovany
pro ptipadné vyuziti v praktickych aplikacich singletového
Stépeni. K standartnim  elektrochemickym  metodam
(dc-polarografie, cyklickd voltametrie) jsme ptidali in situ
UV-Vis a EPR spektroelektrochemické metody.

AutoFi dékuji Dr. Miroslavu Dudicovi za syntézu studovanych
molekul. Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 19-
228068 a za instituciondlni podpory RVO 61388955.
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The effect of ultraviolet and optical radiation on
molecular structures plays an important role in a number of
chemical and biological processes'?. The isomerization from
the energetically more favourable anti-isomer to the syn-
isomer by UV/vis excitation has been found to occur in many
organic molecules, namely in the systems possessing a double
bond systems™*.

Here we present analysis of photochemical behaviour of
Schiff base possessing a quinazolinone moiety (S1; Figure 1)
3. A series of model compounds have also been studied at the
computational level in order to investigate the photochemical
behaviour of the -N-N= linkage.

Fig. 1. The structure of Schiff base (S1) with atom and ring
labelling. The compound is depicted in the syn-form

The NMR experiments in DMSO solution showed that
irradiation with UV light (365 nm) leads to photochemically-
induced isomerization from the anti- to the higher-energy syn-
form around the -N-N= linkage. The maximum amount of
conversion detected (25%) was reached within 10 min;
thermodynamic equilibrium re-established itself in about
15 min. DFT calculations were performed on the investigated
compound and small model systems, and reproduced the
experimental fact of the anti-conformer being lower in energy
than the syn-conformer. Theoretical analysis of excited states,
including visualisation of natural transition orbitals, identified
possible pathways for syn-anti isomerisation through the S;
excited state with relaxation through S, via n-n* state.

The authors acknowledge financial support from VEGA
grants No. 2/0022/18 and grant APVV-15-0726.

LITERATURE

1. Dugave C., Demange L.: Chem. Rev. 103, 1197 (2003).

2. Kumpulainen T., Lang B., Rosspeintner A., Vauthey E.:
Chem. Rev. /17, 10826 (2017).

3. Pepino A., Burgos Paci M., Pelaez W., Argiiello G.:



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

Phys. Chem. Chem. Phys. 717, 12927 (2015).

4. Hricovini M., Hricovini M.: Tetrahedron 73,252 (2017).

5. Hricovini M., Asher J., Hricovini M.: RSC Adv. 10, 5540
(2020).

4P-03

HMOTNOSTA SPEKTROMETRIA SEKUNDARNYCH
IONOV: OD FORENZNEJ ANALYZY PO
METEORITICKE VZORKY

KARINA KULPOVA*, MONIKA JERIGOVA, DUSAN
VELIC

Univerzita Komenského, Prirodovedecka fakulta, Katedra
Jfvzikalnej a teoretickej chémie,Mlynska dolina, Ilkovicova 6,
Slovenskd republika

Medzinarodné laserové centrum, llkovicova 3, 841 04
Bratislava

k.kulpova@azet.sk

METODA

Hmotnostnd  spektrometria  sekunddrnych  idnov,
v skratke SIMS (Secondary Ion Mass Spectrometry), je
spektralna analytickd metoda, ktora sa vyuziva na
identifikovanie pevnych povrchov latok, ktoré moézu byt
organického, anorganického a biologického pdvodu.

Analyza spoc¢iva v atomarnom bombardovani povrchu
materidlov primarnymi i6nmi, ktoré musia mat’ energiu vyssiu
nez je prahova energia v rozsahu 10 eV az 100 eV. Podla
zakona pruznych zrazok sa primarny i6n zrazi s niektorym z
povrchovych atomov a predd mu cast svojej Kinetickej
energie. Vyrazeny atdm tym ziska hybnost’ smerom do vnutra
latky, zrazi sa so susednymi atdmami a porusi ich rovnovazne
mriezkové polohy. Jav, ktory nastane sa nazyva kolizna
kaskada, teda emisia Castic v podobe i6nov. Pri odprasovacom
procese je vacSina sekundarnych cCastic v neutralnom stave,
len malé mnoZstvo sa emituje v podobe ionov. Castice st
emitované z oblasti niekol'’kych nanometrov a najviac z jednej
alebo dvoch monovrstiev.

>

Obr. 1. Porovnanie koliznych kaskad jednotlivych primarnych
iénov

VZORKY

Pomocou SIMS analyzy vieme skumat’ Siroké spektrum
vzoriek. Ako organicky polymér sme skimali lignin ako
moznu nadhradu za formaldehyd vo fenolformaledhydovych
ziviciach, z anorganickej sféry to boli meteority a vulkanické
horniny, cielom bolo zistit medzi nimi rozdiely, pripadne
najst’ podobnost’ a taktiez sa venujeme biologickym vzorkam
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a forenznej detekcii nikotinu vo vlasoch faj¢iarov a kofeinu
v krvnej plazme.

VYSLEDKY

Vo vzorkach ligninu sme dokazali, ze zosietovany
polymér je natol’ko podobny zivici, ze by bolo mozné
nahradit’ nim jednu z hlavnych zloziek Zivice — formaldehyd.
Pri meteoritickych vzorkach sa porovnaval meteorit Kosice
s vulkanickou horninou zo sopky =z Havaja. Hlavnym
rozdielom medzi nimi je, Ze v meteoritoch by mala byt’ vyssia
koncentracia Zeleza a tito skutonost sa nam aj podarilo
potvrdit’. Tiez sme identifikovali rozdiel v pomeroch izotopov
kremika, ktorého tabelované hodnoty na Zemi st v pomere
31:2:1 (Si', Si* *°Si"). Vo vulkanickej hornine bol tento
pomer 32:1:1 a v meteorite KoSice 47:10:1. Analyzou vlasu sa
podarilo zistit’ nielen jeho chemické zlozZenie, detegovali sa aj
zvysky silikatov z vlasovych prostriedkov, no a tiez bol
pozorovany pik pre vel'mi malé mnozstvo nikotinu.

ZAVER

Pomocou hmotnostnej spektrometrie sekundarnych
i6nov je naozaj mozné detegovat’ mnoho rozlicnych tuhych
vzoriek, cez polyméry, horniny az po rdzne biologické
materialy. Jej vyhodou je vysoké rozlisenie a minimalna
preduprava vzoriek.

Tato praca vznikla za podpory grantu APVV-15-0201, VEGA
1/0400/16 a ESA Contract No. 4000126501/19/NL/SC.
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V souasnosti nejbézngjsi metodou pro stanoveni
antipsychotickych 16¢iv je LC-MS-MS'.
Kapalinova chromatografie s elektrochemickou detekci
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(LC-ED) umoznuje citlivgjsi a selektivnéj$i stanoveni
antipsychotickych 1é¢iv ve srovnani s LC-UV s vyuzitim
podstatné levnéjsi instrumentace nez v piipadé LC-MS.

Pro konstrukci elektrochemickych detektord jsou
popularni materialy na bazi uhliku. Jednim z netradi¢nich
zkoumanych materiald je grafitova mikrotuha, ktera ma dobré
elektrochemické vlastnosti pfi nizké cené.

Elektrochemicky detektor vlastni konstrukce vyuziva
jako pracovni elektrodu mikrotuhu Pentel AinStein méné
obvyklého priméru 0,2 mm (detail konstrukce viz®). Detektor
se vyznacuje nizkym proudem pozadi, schopnosti pracovat
v prostiedi s nizkou iontovou silou a rychlym ustilenim
zakladni linie. Vzhledem k popsanému chovani a ke zptisobu
vyroby tuhy je mozné tvrdit, ze se tuha chova jako
mikroelektrodové pole?.

Analyza smési deviti vybranych antipsychotickych 1€kt
byla provedena technikou LC-ED v modelovém séru (teleci
sérum). Limity detekce jsou v rozmezi 1 nmol/L (olanzapin)
az 7,9 nmol/L (chlorpromazin). Detektor vykazuje linearni
chovani do koncetrace 500 nmol/L. Metoda byla otestovana
na vzorku krevni plazmy lidi intoxikovanych olanzapinem,
resp. promethazinem. Naméfené hodnoty byly v dobré shodé
s kontrolni metodou LC-MS.

Tato prace vznikla za podpory grantii IGA_PrF 2019 028,
MUNI/A/1359/2018 a GA CR 20-073508S.
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Slouceniny obsahujici sulfonamidovou skupinu jsou
cilem vyzkumu mnoha védeckych tymu jiz fadu let. Tento
strukturni motiv je zakladem fady léCiv a v soucasné dobé
jevyuzivan predev§im v  pfipravcich s diuretickymi
&i antimalarickymi  0&inky'. Kromé& medicinalniho vyuziti
maji sulfonamidy své misto v organické syntéze, kde se
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pouzivaji  jako substraty pro pifipravu  primarnich
a sekundarnich amind®. Jsou vSak rovnéZ znamé jako
neutralni donory vodikové vazby v supramolekularni chemii,
vhodné k vézéni aniont’.

Nasim cilem je navrh a pfiprava novych aniontovych
receptord, které vyuzivaji hned nékolika vlastnosti
sulfonamidové skupiny: (i) jeji schopnost odtahovat elektrony
z mista komplexace, umoznujici zvyseni efektivity receptoru,
a (ii) kyselost vodiku (u prekurzori I a), ktery lze substituéné
nahradit, a tak napiiklad ukotvit finalni receptor na pfipadny
nosi€. Pro Gcely syntézy receptori byla pfipravena fada rtizné
substituovanych sulfonamidickych meziprodukti typu Ia
alb, jejichz vlastnosti, véetné disociovatelnosti sulfon-
amidické  skupiny ([a), byly zkoumany pomoci
spektroskopickych technik (UV-Vis a NMR spektroskopie)
a pomoci elektrochemie (cyklickou voltametrii a polarografii).

i
(6]
la
19
R N—ﬁ—@—NOZ
(6]
Ib

Nitroskupiny pfitomné ve strukturach téchto latek jsou
zde nejen dilezitymi substituenty umoznujicimi zajistit
navaznost v syntéze, ale diky své redukovatelnosti pfedstavuji
tzv. ,redoxni sondy* jejichz redukéni potencidl odrazi
vlastnosti téchto molekul.

Redukce prekurzord I b v aprotickych médiich probiha
Cist€ na nitroskupiné a je =z literatury obecné znama:
po prvnim jednoelektronovém reverzibilnim kroku vznika
stabilni radikalovy anion, ktery se pfi negativnéjSich
potencidlech  redukuje tfemi elektrony na  derivat
hydroxylaminu. Pozorované potencidly pak odrazeji vliv
substituentu R*®. V piipadé redukce prekurzorti typu Ia
se méni cely mechanismus na autoprotonacni, kdy po prvnim
nevratném kroku (teoreticky zahrnujicim 4/5 elektronu) dojde
k jednoelektronové reverzibilni redukci disociovaného
aniontu nasledované multielektronovym procesem na
hydroxylamin®. Takto Ize sledovat kyselost sulfonamidického
vodiku v zévislosti na R a nitroskupinu téchto latek, tak lze
povazovat za jistou sondu kyselosti pro nevodné prostiedi. Na
zaklad¢é téchto dat lze pak porozumét nejen zakonitostem
chovani téchto stavebnich blokd v pfitomnosti anionti, ale

zarovenn predikovat komplexaéni chovani konecnych
receptord obecného vzorce I1.
(o} /R2
o >¥N
Il \
R N—S N H
B W
A

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 18-121508S.
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Cu(II) BINDING IN FLAVONOIDS: A DFT STUDY

MIRIAMA SIMUNKOVA, MARIAN VALKO, LUKAS
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Oddelenie fyzikalnej chémie, Slovenska technickad univerzita,
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Flavonoids are one of the largest groups of polyphenolic
compounds present in biological systems. Their antioxidant
properties are strongly dependent on their chemical structure
(i.e. the number and positions of hydroxyl groups) and on
their metal chelating capacity'.

Interaction between the Cu(Il) ion and the set of four
flavonoids: myricetin, morin, taxifolin and 3',4’-dihydroxy-
flavone, is investigated using density functional theory (DFT)’.
The nature of the formed Cu-flavonoid chemical bonds is
inspected under the formalism of Bader's quantum theory of
atoms in molecules. A scheme of the systems under study
including potential Cu(II) acceptor sites is shown in Figure 1.

Fig. 1. Scheme of the studied flavonoids with potential Cu(II)
acceptor sites

We are grateful to the Slovak Grant Agencies APVV (contract
No. APVV-19-0024 and APVV-19-0087), VEGA (contracts
No. 1/0139/20, 1/0482/20 and 1/0466/18) and SIVVP project
(ITMS code 26230120002).
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Catalytic hydrogen evolution reaction (CHER) is an
electrochemical reaction where a fundamental substance (the
catalyst) in solution evolves gaseous hydrogen at less negative
potential than in the absence of them. This electrochemical
reaction can be observed at the cathode at significantly
negative potentials on electrodes with considerable hydrogen
over-voltage (consists in lowering the hydrogen overpotential
of the electrode)'. During the last decades, the progress in
protein electrochemistry using CHER was made”. Studies
were performed mostly by constant current chrono-
potentiometric stripping analysis and examination of the so-
called peak H that belongs to CHER®. In this work, CHER of
selected proteins was studied using various methods, such as
constant current chronopotentiometric stripping analysis
(CPSA) or alternating current voltammetry. Results point to
the appearance of peak H at a less negative potential of
proteins containing cysteine residues. On the other hand,
proteins not containing Cys residues, yield peak H at a more
negative potential. We suppose that the presence of the
cysteine residue simplifies the CHER. We also assume that
proteins due to their different pKA value might differ after
their adsorption at a charged interface and can be recognized
due to different CPS response. Additionally, we showed that
CPS dependences of peak H height and potential on the
potential of accumulation differed in contrast to the almost
identical area of peak H*.

This research was supported by the Slovak Research and
Development Agency under contract No. APVV-17-0149, NO.
APVV-17-0183 and by project No. 18-18154S from the Czech
Science Foundation.
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Pro rychlou diagnostiku riznych zhoubnych nadort jsou
intenzivng hledany nové vhodné markery'. Metalothioneiny
(MT) jsou biologicky vyznamné molekuly®>. Existuje
moznost zvySeni hladiny MT u pacientt se zhoubnym
nadorem, piedev§im v oblasti urogenitalniho  traktu.
Elektrochemické metody jsou pro detekci MT dlouhodobé
vyuzivany®. O vztahu MT v mo& neni znimo mnoho
informaci. Cilem této prace bylo elektrochemické studium
MT v moéi. Kontrolni skupina byla mo¢ zdravych
dobrovolnikd (n = 10) a primo zachyti CaP (n = 14). Mo¢
byla denaturovana pii 99 °C po dobu 20 min. Hladina
thiolovych sloucenin byla testovana pomoci Brdi¢kovy reakce
v mo¢i. Chemicka analyza moci kontrolni skupina: kreat.: 9,4
+ 4,2 mmol/l; kys. mocova: 1,9 + 0,8 mmol/l; mo€ovina: 96 +
49 mmol/l; osm.: 72 £+ 54 mmol/l; sarkosin: 0,06 + 0,01 AU.
Pacienti s CaP: kreat.: 9,5 + 2,7 mmol/l; kys. mocova: 2,8 +
0,8 mmol/l; mocovina: 49 + 9 mmol/l; osm.: 236 + 160 mmol/
1; sarkosin: 0,09 + 0,01 AUU ziskanych voltamogrami byla
vyhodnocena plocha (AUC) pod kiivkou ve 4 zonach (zéna
0od -0,6 Vdo—-1,0 V, druhdaod — 1,0 Vdo 1,3 V, tieti od —1,3
V do —1,6 V a ¢tvrta zéna od —1,6 V do —1,95 V). Ziskané
AUC pro jednotlivé zony ukazaly nejlepsi zavislost pro zonu
4. Prumérna AUC kontrolni skupiny (n = 28) byla 106,8 +
11,1, RSD 30,9 %. Primérna AUC CaP skupiny (n = 63) byla
151,7 + 48,0, RSD 53,7 %. Primérny rozdil mezi kontrolni
skupinou a CaP byl na statistické hladin¢ P = 0,076. Byla
provedena pilotni studie, ktera bude dale rozvijena.

Tato prace vznikla za podpory grantu Liga proti rakoviné
Praha 2019, projektem JCMM a za laskavého prispéni
spolecnosti Metrohm Ceskd republika.
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OCTAHEDRAL RUTHENIUM-NITROSYL
COMPLEXES WITH EQUATORIAL 1H-INDAZOLE
LIGANDS: INSIGHTS INTO THE REDOX
CHEMISTRY AND NO RELEASE
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Two novel {Ru(NO)}® (formally Ru"-NO") complexes
with four equatorially bound indazole ligands frans-[RuCl
(Hind)4(NO)]Cl,'H,O ([I]Cl,-H,0) and #trans-[RuOH(Hind),
(NO)]Cly'H,O ([IT]Cl,-H,0) were prepared' and their photo-
induced NO release was monitored by UV/Vis and EPR
spectroscopy, utilizing the specific reaction of NO' with
cPTIO nitronyl nitroxide (NN°). The one-electron reduced
{Ru(NO)}’ (formally Ru"-NO") complexes gave X-band EPR
spectra that closely resemble signals of the extensively
studied porphyrin {Ru(NO)}’ complexes®. Since the Spin
Hamiltonian characteristics for these are known, we have
been particularly puzzled that couldn’t find a unique set of
parameters that would satisfactorily reproduce the X- and
Q-band spectra of our systems. The multifrequency insight
hints on a multicomponent character of these spectra and
likely reflect the conformers with differently oriented NO*
ligand. We suggest that the EPR of well-established {Ru
(NO)} systems should be revisited at higher frequencies and
might need re-interpretation with potential multiple NO*
conformations.
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Fig. 1. (A) X-band and (B) Q-band EPR spectra of [1]" at 100 K in
CH;CN (gray) and CH;CN/nBu,NPF¢ (black). Red lines —
calculated composite spectrum, and the two components (blue,

green)'.
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Base-metal complexes with ligand-centered radicals are
of interest in multielectron catalysis inspired by
metalloenzyme systems. The rational design of efficient
catalysts of important chemical reactions requires an
understanding of the structure and spectroscopic properties. A
series of six nickel(Il), copper(Il) and palladium(Il)
complexes with hexaazamacrocycles H,L" and H,LOMe
(Fig. 1) were synthesized and characterized by analytical,

spectroscopic techniques, as well as by
spectroelectrochemistry'.
\
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Fig. 1. Proligands and complexes reported in this work.
R=H or OMe; M = Ni, Cu or Pd
The complexes contain low-spin nickel(Il) and

palladium(II), as well as copper(Il) with S = 5 in square-
planar coordination environment. EPR spectroelectrochemical
experiments with nickel(Il) complexes, as well as DFT
calculations indicate the strong noninnocent character of the
ligand. Compounds were tested in the oxidation of styrene
and C—C coupling (Henry and Knoevenagel condensation)'.

This work was supported by the Science and Technology
Assistance Agency under the contracts no. APVV-15-0053,
APVV-19-0024, and DS-FR-19-0035, by the Slovak Grant
Agency VEGA under contracts no. 1/0504/20 and 1/0466/18.
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VPLYV DYNAMIKY MOLE,KI'JL NA EPR SPEKTRA,
ALEBO PRECO SA SIMULACIE EPR SPEKTIER
NIEKEDY NEZHODUJU S EXPERIMENTOM
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Elektronova paramagnetickd rezonancia je dlhorocne
pouzivand metdéda na kvalitativne ako aj kvantitativne
$tadium paramagnetickych zlucenin. Interakcia nespareného
elektronu s okolitym magnetickym pol'om je popisana tzv.
g-tenzorom, zatial o hyperjemna Struktara spektra je
popisand tenzorom hyperjemnej interakcie a poskytuje
informéacie o jadrach v okoli nespareného elektronu. Sirka
Ciary je ur€end relaxacnymi procesmi. Pozname dva zakladné
typy relaxaénych procesov, ktoré spdsobuju rozsirenie Ciar,
v zévislosti od pozicie EPR ¢iar: a) efekty rozSirenia Ciar
sposobené anizotropiou g-tenzora a tenzorov hyperjemnej
interakcie s ohladom na celkova molekulovii pohyblivost’
v danom prostredi, b) efekty na Grovni zmeny izotropnej
hyperjemnej interakcie uréitych jadier v ¢ase. V tomto pripade
je zmena hyperjemnej interakcie v Case spOsobena
intramolekulovymi pohybmi, spravidla intramolekulovymi
konformaénymi zmenami v molekule (napr. rotaciou). Ak je
rychlost’ tychto intramolekulovych pohybov v optimalnom
rozsahu, prispevok rozsirenia ¢iar v jeho dosledku moze
dominovat’ celému spektru. Désledok mozno pozorovat
v EPR spektre ako alternujiicu Sirku Ciary (nie vSetky Ciary
maju rovnaku S$irku), ako aj teplotne zavislé konStantny
hyperjemnej interakcie niektorych jadier. Pokial vsak
rychlost’ tychto pohybov nieje uplne optimalna, spektrum sa
moze javit' zdanlivo ako izotropne, avSak az pri simulacii sa
ukdze ze simuldcia miestami lepSie a horSie ,sedi“ na
experimentalne spektrum, pricom kvalita fitu ma tak isto
alternujiici charakter pozdiz spektra. Vtedy treba do
simulaéného modelu zahrut aj intramolekulovi dynamiku.

Prdca vznikla za podpory grantovej agentiry projekt GACR
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Hmotnostni spektrometrie, jedna z nejvyznamnéjSich
analytickych metod soucasnosti, ma své pocatky v prvnich
desetiletich 20. stoleti. Kofeny hmotnostni spektrometrie vSak
sahaji hloubé&ji, do druhé poloviny 19. stoleti, kdy byly
studovany elektrické vyboje ve zfedénych plynech a pfitom
byly objeveny tzv. anodové/kandlové paprsky (Eugen
Goldstein 1886). Experimenty némeckych fyzik (Goldstein,
Wilhelm Wien, Emil Wiechert) prokéazaly, Ze se jedna o proud
kladné nabitych castic. Draha téchto cCastic se zakiivuje
v elektrickych a magnetickych polich a zaktiveni drahy se lisi
v zavislosti na plynu pouzitém ve vybojové trubici. To vedlo
ke konstrukci prvniho zafizeni na déleni téchto Castic —
kationtti pouzitych plyna (Wienav filtr 1899).

Z téchto zékladi vysly konstrukce prvnich ptistrojt:

Joseph John Thomson 1910 — parabolovy spektrograf,

Arthur Jeffrrey Dempster 1918 — hmotovy spektrometr,

Francis William Aston 1919 — hmotovy spektrograf
Pomoci téchto piistroji — jako jedinou dostupnou metodou —
byla prokazana existence pfirozenych izotopi u vétSiny
znamych prvkd, coz pfispélo k vysvétleni nékolika
nesrovnalosti v Mendélejevové periodické tabulce prvki, kde
podle "atomovych vah" by prvkim ptisluselo jiné umisténi,
nez podle jejich chemickych vlastnosti (Te — I, Co — Ni, Ar —
K). Ptesné stanoveni "atomovych vah" vedlo pravé pied sto
lety (1920) k vysvétleni sluneéni (vesmirné) energie jako
disledku jaderné fuze atoml vodiku na atom helia a pfemény
hmotnostniho rozdilu téchto ¢astic na energii.

Studium principtt fragmentace molekul pfi pouziti
elektronové ionizace umoznilo identifikaci velikého poctu —
zejména organickych — latek. Usp&$né spojeni hmotnostni
spektrometrie se separacnimi technikami (GC, LC) rozsifilo
moznosti o analyzu slozitych smési a identifikaci jejich
jednotlivych slozek.

Kazda nova konstrukce iontového zdroje nebo
analyzatoru vzdy znamenala uplatnéni  hmotnostni
spektrometrie v dalsich oblastech. Dnes jsou b&ézné analyzy
slozitych pfirodnich extraktl, stopovych kontaminantd
v potravinach, lécich a slozkach zivotniho prostiedi.
V soucasnosti se uplatiiuji nové piistroje v kosmickych
vyzkumech, forenzni analyze, proteomice a mnoha dal$ich
oblastech.

Také ceskoslovensti védci maji od padesatych let
dvacatého stoleti svlij podil na rozvoji hmotnostni
spektrometrie a presné pred padesati lety nasla hmotnostni
spektrometrie svoje misto i na Vysoké Skole chemicko-
technologické v Praze, kde byl zprovoznén prvni GCMS
ptistroj v Ceskoslovensku.
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5L-03
JAN (JOHANN) BOHM — CHEMIK A FOTOGRAF

IVANA LORENCOVA

Narodni technické muzeum, 170 78 Praha 7
Ivana.lorencova@ntm.cz

Jan (Johann) Bohm (21. ledna 1895 Ceské Budgjovice —
27. listopadu 1952 Praha) byl fyzikalni chemik, zabyval se
vyzkumem struktury krystalti rentgenovymi paprsky a ptispél
k rozvoji ceskoslovenské krystalografie. Studoval na
Némecké vysoké Skole technické (Deutsche Technische
Hochschule, Prag) a na Némeckeé université v Praze (Deutsche
Karls-Universitdt, Prag). Od roku 1922 byl doktorem
pfirodnich véd. Jeho prvnim zaméstnavatelem byl od roku
1921 prestizni Ustav cisafe Viléma pro fyzikalni chemii
a elektrochemii (Kaiser-Wilhelm-Institut fiir Physikalische
Chemie und Elektrochemie) v Berling, ktery fidil chemik Fritz
Haber (1868-1934) a Bohm se stal jednim z jeho Ctyf
asistentll. Zabyval se ur€ovanim struktury hydroxidii Zeleza
a hliniku. Je po ném pojmenovan mineral béhmit. Bohm
vyrazn¢ piispél ke konstrukei piistroje, vyuzivaného ve
strukturni rentgenografii — dodnes znamého jako Weissenberg-
Bohmiv rentgenovy goniometr. V ¢ervnu 1926 byl na zakladé
svého vyzkumu poslan Fritzem Haberem do laboratote
chemika Nielse Bohra (1885-1962) do Ustavu teoretické
fyziky (Institut for Teoretisk Fysik) do Kodang, kde v té¢ dobé
pusobil radiochemik George de Hevesy (1885-1966).
Spolecné prometovali rentgenova spektra nékterych prvka. Po
Fritzi Haberovi to byl Hevesy, kdo ovlivnil Béhmovu Zivotni
cestu. Byli si nablizku po vice neZz osm let; zpocatku
v Kodani, ale pfedev§im na Univerzit¢ Alberta Ludvika
(Albert-Ludwigs-Universitét) ve Freiburgu im Breisgau, kde
se Bohm zaslouzil o vybudovani nového moderniho tstavu
fyzikalni chemie. B6hm a Hevesy spolupracovali od roku
1926 do roku 1933, kdy se zménila politickd situace
v Némecku a jejich cesty se nucené rozdélily. Hevesy
s rodinou emigroval do Kodané a pozdgji do Svédska. Jan
Bohm ve Freiburgu zistal a v roce 1934 byl jmenovan
profesorem fyzikalni chemie. Bohm byl odplrcem nacismu,
pro své demokratické néazory se stal pro fadu kolegt
astudenti nadSenych Hitlerovou politikou nepiijatelny.
Nacisticka ideologie v tehdej$im Némecku tak i jeho donutila
k navratu do Ceskoslovenska.

O dalsim Bohmoveé osudu rozhodl dopis, ktery George
de Hevesy poslal v roce 1934 do Prahy profesoru Jaroslavu
Heyrovskému (1890-1967). Ten pomohl Bohmovi ziskat
misto profesora na Némecké université v Praze. Od roku 1935
byl Jan B6hm mimofadnym profesorem fyzikalni chemie
a feditelem Ustavu pro fyzikalni chemii na Université Karlové
v Praze. Pfednasel fyzikilni a anorganickou chemii
a fotochemii. Uvedl do provozuschopného stavu univerzitni
fotografickou laboratof. Pusobil i jako feditel fotografického
ustavu na prazské némecké technice. Na Skolach ale nemél
pro své demokratické a protifasistické nazory lehkou pozici
mezi kolegy ani mezi studenty. Po Mnichovské dohodé v roce
1938 se situace jeSté zhorsila. Bohm po uzavieni vysokych
$kol umoznil Jaroslavu Heyrovskému védecky dale pracovat
po celou dobu valky. Heyrovsky mohl Béhmovi na konci
valky v roce 1945 pratelskou sluzbu oplatit, nebot se
zaslouzil o to, aby nebyl s rodinou odsunut a byl vyjmut
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z transportu do Némecka.

Po skonceni valky v kvétnu 1945 byla situace pro
Bohma jako pfislusnika némecké narodnosti slozita. Nemohl
najit odpovidajici uplatnéni, které by odpovidalo jeho
schopnostem. Od roku 1946 pracoval jako chemik ve Spolku
pro chemickou a hutni vyrobu v Pardubicich-Rybitvi ve
Vyzkumném ustavu organickych syntéz, kde zistal az do
svého onemocnéni v roce 1951. Valka i povaleéné obdobi mu
pfineslo nejen osobni, ale i profesni zklamani a deziluzi.

Jana Bohma od mladi pfitahovala nejen chemie a fyzika,
ale také fotografovani. V archivech se dochovaly fotografie
jiz z roku 1912, zprvu byly spojené s chemickymi pokusy
a zachycenim nékterych fyzikalnich a astronomickych jevt.
Fotografoval také béhem vojenské sluzby, to uz fotografie
zachycuji i krajinu a portréty. V pribéhu dvacatych
atiicatych let 20. stoleti mél moznost hodné cestovat,
predeviim v Némecku a Svycarsku, své cesty dokumentoval,
pofizoval nejen fotografie krajiny — pfedevsim hor, protoze
byl nadseny lyzaf a skialpinista — ale i rodiny a pratel. Mezi
jeho zaliby patfilo také vytvarné uméni. Za valky potizoval
snimky Prahy, pfedevsim baroknich pamatek.

Béhem svého zivota zazil dvé svétové valky, které
ovlivnily jeho zivot a zazil mnoho fatdlnich osobnich
i profesnich zmén, jeho osud byl nékolikrat vyrazné zménén
aovlivnén lidmi kolem né&j. Tii z ptatel, ktefi mu nejvice
pomohli, kdyz byl v nouzi, najdeme v seznamu laureatl
Nobelovy ceny za chemii: Fritz Haber, George de Hevesy
a Jaroslav Heyrovsky. 17. listopadu 1952 =zahgjila svou
¢innost Ceskoslovenska akademie véd, v témze mésici se Jan
Bohm stal ¢lenem korespondentem, ale 27. listopadu 1952
predcasné zemfel.

5L-04
PRIBEH SULFONAMIDU - ZACHRANCU ZIVOTU:
OD INFEKCI PRES DIABETES PO HYPERTENZI

MARTIN KRATKY

Farmaceuticka fakulta v Hradci Krdlové, Univerzita Karlova,
Akademika Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralove
martin.kratky@faf.cuni.cz

Sulfonamidy jsou ze syntetického pohledu pomérné
snadno dostupnymi slouc¢eninami. Byla jiz pfipravena pestra
Skala téchto biologicky aktivnich molekul, z nichz se mnohé
uplatnily jako 1é¢iva celé fady chorob, zejména bakterialnich
a parazitickych infekci', civilizanich chorob & bolesti
a zanétu.

Sulfonamidy doslova psaly historii antimikrobni
chemoterapie, kdyz byly prvnimi skute¢né G¢innymi léCivy
bakterialnich infekci. Jejich objev se spojen se jmény chemikil
Josefa Klarera a Fritze Mietzsche a predevS§im Iékate
Gerharda Domagka, pozdéjsiho nositele Nobelovy ceny
za fyziologii a lékaftstvi (1939). Domagk v r. 1932 popsal, Ze
sulfonamidové barvivo Prontosil je schopné in vivo vylécit
streptokokovou infekei. O tfi roky pozdéji bylo uvedeno na
trh a byla jim zachranéna i dcera G. Domagka”. Jeité v témz
roce bylo ale zjisteno, Zze Prontosil je prolécivo, které se
v organismu metabolizuje na vlastni bakteriostaticky ucinny
sulfanilamid'.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

Tento objev vyvolal boom ve vyzkumu 4-aminobenzen-
sulfonamidt. Byly pfipraveny a do praxe zavedeny stovky
derivatt se Sirokym spektrem aktivity; ukazaly se byt G¢inné
i proti infekcim zptisobenym prvoky, napf. malarii'. Nicméng
vyvoj rezistence a objev antibiotik s vyhodnéj$imi
vlastnostmi, zejména penicilint, vedl k jejich Gstupu. Jistého
navratu na vysluni se dockaly po uvedeni synergicky ptisobici
kombinace s trimethoprimem na trh (Biseptol, 70. 1éta), ktera
pomohla piekonat problémy s rezistenci a pouziva se dodnes'.

Dalsi 1écebné vyuziti sulfonamida vySlo z vedlejsich
ucinkl  antimikrobnich sulfonamidi. Neékteré molekuly
zvySovaly vylucovani moci — a staly se zakladem uspé$nych
diuretik a  antihypertenziv  (thiazidy, napf. hydro-
chlorothiazid). Jiné snizovaly hladinu cukru v krvi — a od nich
jsou odvozena stale uzivand antidiabetika na bazi
sulfonylmocoviny. Dalsi sulfonamidy se pouzivaji k 1é€bé
glaukomu, nékterych typt epilepsie, zanétlivych onemocnéni
¢i tvoti zéklad popularnich ptipravkt pro 1écbu bolesti.

Tato prdace vznikla za podpory grantu GACR 20-19638Y
a EFSA-CDN (reg. ¢.: CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000841)
spolufinancovaného z EFRR.
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DQPLNKOVE PEDAGOGI@KE STUDIUM PRO
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HANA CTRNACTOVA, VACLAV MARTINEK, EVA
STRATILOVA URVALKOVA, PETR SMEJKAL,
MILADA TEPLA, PAVEL TEPLY

Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Albertov 6,
128 43 Praha 2
hana.ctrnactovat@natur.cuni.cz

Budouci ucitelé chemie na zdkladnich a stfednich
§kolach jsou v Ceské republice tradiénd piipravovani na
pedagogickych a piirodovédeckych fakultich vysokych skol'.
V soudasnosti na 12 fakultach deviti univerzit v Ceské
republice uspésné ukoncuje studium ucitelstvi chemie 60—-120
absolventd ro¢né. Je v8ak znamou skute¢nosti, Ze zdaleka ne
vSichni nastoupi po skonceni studia pedagogickou drahu. Na
druhou stranu je fada absolventd oboru chemie na
prirodovédeckych nebo technickych fakultach vysokych $kol,
ktefi po ur¢ité dob&é praxe v chemickém vyzkumu nebo
primyslu uvazuji o pusobeni ve Skolstvi. Pravé pro tyto
zajemce existuje jiz fadu let dopliujici pedagogické studium
chemie (DPS chemie). Toto studium je realizovano vzdy na
zékladé akreditace MSMT? na fakultich VS piipravujicich
ucitele chemie v prezen¢nim studiu, pokud o tuto akreditaci
pozadaji.

Prirodovédecka fakulta UK ma stimto typem studia
dlouhodobé zkuSenosti. Studium je realizovano jako Ctyf-
semestralni s tim, ze prvni semestr studia probiha spole¢na
vyuka vSech ucastnikli daného ro¢niku DPS na PfF UK
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v oblasti pedagogiky, psychologie a obecné didaktiky
v rozsahu 64 hodin prezencni vyuky. Dalsi tfi semestry studia
jsou vénovany didaktice chemie se zaméfenim na ucivo
chemie ZS a SS a proces vyuku tohoto predmétu’. Celkovy
pocet hodin prezenéni vyuky piedstavuje 176 hodin a dale 40
hodin pedagogické praxe na zvolené zakladni a nasledné
stfedni Skole. Celkovy pocet hodin prezenéni vyuky je tedy
280. Studium je ukonceno statni zavérecnou zkouskou
a obhajobou zavérecné prace, na jejiz zpracovani je pocitano
s dalsimi 60 hodinami, pfevazné distancni vyuky. Absolventi
obdrzi osvédfeni o absolvovani DPS chemie a vzhledem
k tomu, ze jiz absolvovali vysokoskolské studium chemie,
stavaji se timto kvalifikovanymi uciteli chemie. Kazdoro¢né
ziskava na nasi fakulté toto osvédceni 5-10 absolventti oboru
chemie nebo oboru pfibuzného chemii.

Vzhledem k nedostatku uditeld, jak jej prezentuji
statistiky MSMT, piistoupilo toto ministerstvo vr. 2018
k tvorbé nového standardu studia v oblasti pedagogickych
véd, tzv. dopliujictho pedagogického studia k ziskani
kvalifikace ugitele pro 2. st. ZS a SS* ktery vesel v platnost
na jafe r. 2020. Minimalni pocet hodin tohoto studia je 250
hodin a ztoho 70 hodin je vénovano pedagogicko-
psychologickému zékladu, coz pomémé dobie koresponduje
s rozsahem soucasného DPS chemie na PiF UK — celkem 280
hodin vyuky a ztoho 64 hodin pedagogiky, psychologie
a obecné didaktiky. Struktura rozdéleni dalSich 180 hodin je
ovSem diametralné odlisnd — pouze 80 hodin je urceno pro
oborovou didaktiku a 100 hodin pro reflektovanou
pedagogickou praxi. Dalsi zasadni rozdil je pak v tom, ze
v tomto pfipadé se jedna o hodiny kombinované vyuky. Pro
prezenéni vyuku standard pfedepisuje jako minimum pouze
80 hodin, tedy vuvedeném poméru to je 37 hodin
pedagogicko-psychologického zékladu, tj. 58 % ptvodni
vyuky, a 43 hodin oborové didaktiky, tj. 24 % pavodni vyuky.
Standard tedy v zasadé¢ predpoklada, ze je tfeba, aby si
absolventi studia osvojili piedev§im zaklady pedagogiky
a psychologie, zatimco odborny obsah uciva chemie a proces
jeho vyuky si osvoji v prubéhu pedagogické praxe. Pfitom
okruhy studia, které by mél absolvent v rdmci DPS zvladnout,
odpovidaji svou urovni vysoce kvalifikovanému uditeli
chemie s mnohaletou praxi. Navic pro ziskani kvalifikace
ucitele tohoto pfedmétu neni zcela nutné absolvovani oboru
chemie na VS, vyzaduje se pétileté odborné vysokogkolské
vzdélani, jak uvadi novela zakona 563/2004 Sb., vydana v r.
2019'. Vzhledem k tomu, Ze se zaroveii umozituje ud&leni
akreditace pro DPS i jinym institucim nez jsou vysoké Skoly
pripravujici ugitele’, nejevi se deklarované cile standardu
prispét ke zkvalitnéni studia ucitelstvi jako adekvatni.

Tento prispévek vzmnikl v ramci projektu PROGRES Q17
Univerzity Karlovy: Priprava ucitele a ucitelska profese
v kontextu védy a vyzkumu.
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KRITERIA A POZADAVKY NA BEZPECNE

A DIDAKTICKY OVERENE POSTUPY PRO
PROVADENI CHEMICKYCH POKUSU VE SKOLACH
A PRI MIMOSKOLNI CINNOSTI

PETR A. SKREHOT, JAKUB MAREK, VERONIKA
PTACKOVA, MARTIN BILEK, PAVEL BENES,
MARTIN RUSEK, KATERINA CHROUSTOVA,
ZDENEK HON, MICHAELA MELICHAROVA

Znalecky ustav bezpecnosti a ochrany zdravi, z.u., Raichlova
2659/2, 155 00 Praha 5, Pedagogicka fakulta Univerzity
Karlovy, Magdalény Rettigové 4, 116 39 Praha 1, Fakulta
biomedicinského inzenyrstvi CVUT v Praze, nam. Sitna 3105,
272 01 Kladno 2

skrehot@zuboz.cz

Pro ptedchazeni nehodam pfi nakladani s nebezpenymi
chem. latkami stanovi legislativa fadu povinnosti. Zakladnim
predpisem je zakonik prace, ktery stanovi obecnou povinnost
zamestnavatele vytvaret bezpecné a zdravi neohrozujici
pracovni prostfedi a pracovni podminky vhodnou organizaci
BOZP a ptijimanim opatfeni k piedchazeni rizikim. Tuto
povinnost ma zaméstnavatel nejen vicéi svym zaméstnanciim,
ale 1 vSem osobam, které se s jeho védomim vyskytuji na jeho
pracovistich (v pfipadé kol se jedna o zaky). Dalsi povinnosti
pak mizeme najit v zak. ¢.258/2000 Sb., zak. ¢. 309/2006
Sb., naf. vlady ¢.361/2007 Sb., vyhl. ¢. 180/2015 Sb.,
v evropském Naftizeni CLP a téz v technickych normach. Pro
chemiky je kliGovou normou CSN 018003, kterd se m.j.
vénuje také zabezpeceni praktické vyuky chemie ve Skolach.
Hlavni zasadou je provadét veskeré Skolni experimenty pouze
podle bezpecnych a didakticky ovétenych prac. postupt. Tato
povinnost reaguje na skute¢nost, Ze se v praxi pomérné hojné
roz$ifilo pouzivani neprovétenych a Casto velmi rizikovych
navodl dostupnych na internetu. Pozadavky na bezpecné
a didakticky ovétené prac. postupy ale nejsou v norm¢ blize
vymezeny, a proto jsme se v ramci feSeni projektu BEDOX
pokusili tento nedostatek vyieSit nasledujicim vykladem:
Za bezpecny postup lze povazovat takovy zpusob nakladdni
s chem. latkami, pri jehoz dodrieni neni divodné
predpokladat vznik neZadoucich ucinkii na Zivot a zdravi
osob, které by mohly byt moznymi disledky provadenych
cinnosti  bezprostiedné ohrozeny. Za didakticky ovéreny
postup pak lze povazovat takovou cinnost, ktera umoziuje
osobé provadejici chemicky pokus nebo osobé prihlizejici
ziskat anebo prohloubit pozadované znalosti, prip. zkuSenosti,
a to s cilem vychazejicim z tématu, k némuz se dany
experiment vztahuje. V dal$im kroku budeme usilovat
o vélenéni téchto definic pfimo do textu uvedené normy.

Tento prispevek vzmnikl v ramci projektu TL02000226
Evaluace postupii pro bezpecnou praktickou vyuku chemie ve
Skolach.
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VZDELAVANI POHLEDEM UCITELU

MARTIN BILEK?, KATEIVQIsz& CHROUSTOVVA",
MARTIN RUSEK®, PETR SKREHOT", ZDENEK HON,
MICHAELA MELICHAROVA®

“ Pedagogicka fakulta UK, M. Rettigové 4, 116 39 Praha 1,

b Znalecky vistav bezpecnosti a ochrany zdravi, z.ii.,
Ostrovského 253/3, 150 00 Praha 5, © Fakulta
biomedicinského inZzenyrstvi CVUT, néam. Sitnd 3105, 272 01
Kladno 2

martin.bilek@pedf.cuni.cz

Cilem projektu BEDOX (Evaluace postupti pro
bezpecnou praktickou vyuku chemie ve skolach), ktery se ve
spolupraci tymd Fakulty biomedicinského inZenyrstvi CVUT,
Znaleckého ustavu  bezpecnosti a  ochrany  zdravi
a Pedagogické fakulty Univerzity Karlovy zaméfuje na
bezpenou laboratorni praxi ve vSeobecném chemickém
vzdélavani, je analyza soucasného stavu pedagogické praxe
v dané oblasti a pfiprava elektronické databaze videozaznamt
prezentujicich vybér bezpecnych chemickych experimenti
vyuzitelnych v podminkach zakladnich skol a gymnazii.

K ziskani aktudlnich informaci o soucasném stavu
Skolnich experimentalnich ¢innosti a jejich bezpecnostnich
souvislosti byly zjiStovany ndzory a zkuSenosti uciteld
chemie na bezpe¢nost prace v souvislosti s experimentalnimi
¢innostmi z jejich praxe. Anonymni dotaznik tvoftily tfi ¢asti,
a to charakteristika respondenta, Skolni experimentalni
¢innosti a bezpe€na laboratorni praxe. Na zaklad¢ kalkulace
minimalniho poc¢tu respondentti byly ziskany odpovédi od 354
ucitelt chemie z Ceskych zdkladnich Skol a gymnazii. Pro
moznost zobecnéni ziskanych vysledkd bylo pfistoupeno
navic k volb¢ tzv. stratifikovaného vzorku respondentti, tedy
jejich minimalniho pomérného zastoupeni ze vsSech kraji
Ceské republiky. Kvalifikovany odhad pomé&rného zastoupeni
uciteld  chemie v jednotlivych krajich vychazel
z udaji o poétu uditeldt chemie na druhém stupni ZS podle
rotenky MSMT a odhadu poétu uéiteld chemie
na gymnaziich. Z analyzy dat ziskanych zpopisné Ccasti
dotazniku plyne, Ze zafazovani experimentalnich ¢innosti
stale neni piili§ frekventovanym obsahem vSeobecného
chemického vzdélavani. Méné nez 40 % uditell zafazuje
demonstracni pokus ,,aspofi jednou tydné“, vice nez 60 %
,,aspoii jednou za mésic*. Zakovské experimenty jsou soucasti
vyuky ,,aspoil jednou tydné* jen u méné nez 15 % a ,,aspoil
jednou mésiéné* u méné nez 40 % respondenttl. To jsou ¢isla
velmi mald, a alarmujici je i skutecnost, ze jednim z vaznych
divodi respondenti uvadeéji souvislosti s dodrzovanim
bezpecnosti prace.

Tento prispévek vznikl v rdmci FeSeni projektu TACR
TL02000226 Evaluace postupii pro bezpecnou praktickou
vyuku chemie ve skolach.
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PRACOVNIKU NA PRF UK JAKO NASTROJ
ZVYSOVANI KVALITY UCITELU CHEMIE

PETR SMEJKAL, MILADA TEPLA, LUDEK MIKA,
HANA CTRNACTOVA

Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédecka
fakulta, Univerzita Karlova, Hlavova 2030/8, 128 43 Praha 2
psmejkal@natur.cuni.cz

Kvalitni uditel je zakladnim ptedpokladem kvalitniho
vzdélavani na vSech jeho urovnich. S maximalni péci
a s ohledem na vysokou kvalitu se pfirozené snazi budouci
pedagogy pripravovat fakulty vysokych skol pfipravujici
ucitele. Nicménég, ani po ukonceni svého vysokoskolského
studia nemohou ucitelé ustrnout v bod¢ znalosti a dovednosti
nabytych pfi studiu na vysoké Skole. Vzhledem k tomu, Ze
svét se neustale bouflivé méni a nové objevy v oborech
ucitelskych aprobaci a nové didaktické ¢i technické trendy
jsou témét na dennim poradku, musi se kazdy ucitel dale
sebevzdélavat tak, aby jeho vyuka odrazela soucasny stav
védéni, aby byla moderni, stile motivujici a zajimava,
s vyuzitim modernich metod, forem i prostiedkii vyuky.
Jednou z tady ptileZitosti pro vlastni sebevzdélavani jsou
kurzy zamétené na dalsi vzdélavani pedagogickych
pracovnikii (DVPP). Vyznam a potiebu dal$iho vzdélavani
pedagogickych pracovnikil si uvédomuje i zdkonodarce, ktery
v Zakong¢ ¢. 563/2004 o pedagogickych pracovnicich zietelné
uklada nutnost realizace DVPP a vymezuje jeho formy',
pri¢emz o kvalitu tohoto vzdélavani se stara prostiednictvim
akreditaci prislusnych kurzi &i akei a aktivit DVPP?. Katedra
ucitelstvi a didaktiky chemie Pfirodovédecké fakulty
Univerzity Karlovy aktivné participuje v realizaci kurzd
dalsiho vzdé€lavani pedagogickych pracovnikll jiz fadu let
ajeji pracovnici ziskali v organizaci a vedeni kurzi fadu
zkuSenosti, na jejichZ sdileni je zamé&fen tento piispévek. Dale
je prispévek zaméfen na sdileni obsahu a koncepce téchto
kurzt DVPP. Cili realizace kurzit DVPP nasi katedrou je
seznameni jejich Gcastnikd s 1) modernimi poznatky na poli
védy a techniky, 2) modernimi didaktickymi trendy
a 3) modernimi technickymi prostfedky vyuzitelnymi pro
nazornou a atraktivni vyuku. S ohledem na prvni cil tak kurzy
zamefujeme napf. na problematiku nanotechnologii, moderni
organické syntézy, instrumentalni analyzu a techniky analyzy
latek apod. S ohledem na moderni didaktické trendy se
vramci kurzii DVPP zaméfujeme zejména na badatelsky
orientovanou vyuku, projektovou vyuku a obecné na podporu
motivace zakli ve vyuce chemie. S tim souvisi i snaha
o smysluplnou  implementaci  modernich  technickych
a vyukovych prostiedkd a vyuziti ICT, mj. také napft.

stereoskopického zobrazeni, virtudlni reality ¢i stale
popularngjsiho 3D tisku. Vétsina kurzll je, ve snaze

maximalné¢ podpofit vlastni aktivitu uciteld a ziskéani
potiebnych dovednosti, zaméfena prakticky ¢i experimentalné
a praktickd Cast tak tvoii vétSinu Casové dotace kurzl.
[ teoreticky ladéné kurzy jsou doplnény fadou, minimalné
demonstracnich, experimentd. Napiiklad kurz zaméfeny na
bezpecnost prace v chemické laboratofi a upravu nakladani
s chemickymi latkami ve Skole obsahuje teoretické Casti
zaméfené na soucasnou zakonnou uUpravu, uchovavani
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chemikalii a na praci s MSDS listy, ale také zahrnuje
praktickou cast zamefenou na zvladnuti poskytnuti prvni
pomoci pii urazu v laboratofi, na pochopeni u¢inkd nékterych
chemikalii a smési ¢i na likvidaci chemikalii a smési nebo na
zvladnuti ovladani hasiciho pfistroje. I DVPP kurzy zamétené
na pfipravu pomticek prostfednictvim 3D tisku jsou zaméfeny
prevazné prakticky. Ugastnici se nejprve dozvi o principech
ametodach 3D tisku, pfiCemz nasledné navrhnou
a vymodeluji prototyp vybrané vyukové pomicky a vytisknou
jej pomoci vhodné technologie, ¢imz ziskaji nezbytné
zkusenosti pro své vlastni pokusy s 3D tiskem. Samotna
podpora uciteld v dal$im vzdélavani nicméné nekonéi predani
certifikdtu o absolvovani kurzu DVPP. Materidly vyuzité
vramci kurzti jsou dale distribuovany prostfednictvim
vhodnych webovych portald. Napi. 3D modely jsou
zvefejnény na portalu www.thingiverse.com’, vyukové
pomicky zase na portdlu www.studiumchemie.cz, napt. 3D
modely molekul optimalizované pro vhodné zobrazovaci
programy’. Materidly zkurzd jsou dile distribuovany
e-mailem ¢i prostiednictvim cloudovych lozist. Dale probiha
¢ilda komunikace mezi pracovniky katedry a uciteli s ohledem
na problémy, které mohou nastat pfi aplikaci metod, poznatkt
¢i dovednosti vramci kurzi ziskanych. Kurzy DVPP jako
takové jsou vesmés hodnoceny velmi pozitivng. Ugastnici
dobfe hodnoti zejména praktické vyuziti a dobrou
aplikovatelnost nabytych poznatkti ve své praci ve skole
a také podporu poskytovanou lektory kurzu.

Tato prace vznikla za podpory projektii Progres Q17
a Progres Q46.
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VESNA MILANOVIC?, MARTIN BILEK"

“ Faculty of Chemistry, University of Belgrade, Studentski trg
12-16, 11000 Belgrade, Serbia, hFaculty of Education,
Charles University, M. Rettigové 4, 116 39 Prague 1, Czech
Republic

martin.bilek@pedf.cuni.cz

The inclusion of the topics from history of chemistry in
pre-service chemistry teachers education could enable future
teachers to see the evolution of chemistry through centuries,
the historical steps in the formation of chemical knowledge,
progression of ideas, rejection of initial theories based of new
evidences, and the difficulties the scientists faced in their
work and life. Throughout learning these historical contents
pre-service chemistry teachers could improve their
understanding the nature of science. Additionally, they could
identify the potential of history of chemistry as a context for
learning the nature of science in their future teaching practice.

Based on these in the literature described benefits, an
elective course entitled Chemistry as part of society through
centuries has been introduced in the education of future
teachers at Faculty of Education Charles University in Prague.

Twelve topics were elaborated in the framework of this
course. Among them, ten topics were dedicated to historical
development of chemistry, one topic was related to history of
chemistry education, while the last topic served for
summarization and making implications for the future. The
course was organized in English language and realized
through lectures and use of various teaching materials. Apart
completing different tasks during teaching, students’ final
activity included searching literature and writing essays.

From the students’ portfolios that contain all theirs
works in the framework of the course, it is evident that
students made a progress in the knowledge of history of
chemistry contents, as well as in understanding the nature of
science. The students expressed positive attitudes towards the
new course.

The work is supported by the program PROGRES Q17, part 5
“Teachers Education and Teacher’s Profession in Science
and Research Context” at Faculty of Education Charles
University.
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PRiIPRAVA STUDIJNIHO KURZU ,,UDRZITELNA

CHEMIE®“ PRO STUDENTY FAKULTY CHEMICKO-
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BARBORA KAMENICKA, TOMAS WEIDLICH

Univerzita Pardubice, Ustav environmentdlniho a chemického
inZenyrstvi, Studentska 95, 532 10 Pardubice 532 10
barbora.kamenicka@student.upce.cz

Rozvoj a povédomi o udrzitelné chemii jsou mozné
pouze za piedpokladu, Ze nastupujici generace bude znat
principy, metody a techniky udrzitelné chemie a technologie'.
Pravé za timto ucelem byl pfipraven studijni kurz zaméfeny
na zminéné téma ,,UdrZitelna chemie” pro studenty Fakulty
chemicko-technologické, Univerzity Pardubice. Hlavnim
cilem projektu je rozSifeni teoretickych, poptipadé
praktickych znalosti a povédomi studentii o problematice tzv.
udrzitelné chemie. Tento kurz ma studenty seznamit s pojmy
udrzitelna (zelend) chemie, s jejim vznikem a pievazné pak
s dvanacti principy udrzitelné chemie. Vyuka se zaméiuje
na dulezité oblasti zelené chemie jako je organickd syntéza,
katalyza, = moznosti  odstrailovani  kontaminantd  ze
znedisténych vod a pribéznou analyzu odpadnich vod'.

Kurz je doplnén o videonahravky s demonstraénimi
experimenty, které jsou taktéz orientované na principy
udrzitelné chemie. Jednotlivé demonstracni experimenty na
sebe navazuji a fe§i problematiku syntézy Fluoresceinu®
a dale pak in situ bromaci Fluoresceinu bez vyuziti toxického
bromu za vzniku Eosinu Y*. Béhem tohoto procesu vyroby
dochazi ke kontaminaci vod bromovanymi derivaty (k nartistu
parametru AOX). Na syntézu Eosinu Y proto navazuje
inovativni debromace znecisténych vod pomoci Devardovy
slitiny. Na zavér je studentiim piedstavena moznost aplikace
kyvetovych testi Hach Lange pro rychlou a jednoduchou
analyzu zneciSténych vod.

Tento kurz nejen piiblizi problematiku  vyuky
vysokoskolskych studenti v oblasti udrzitelné chemie
a ochrany zivotniho prostiedi, ale také zajisti kvalitu vzdélani
studentl prostiednictvim zajimavych a inovativnich seminatt
s demonstraénimi experimenty. Tento piispévek prezentuje
ptipravu popsaného seminafe a jednotlivé na sebe navazujici
demonstraéni experimenty a moznost vyuZziti celého kurzu
v praxi jako inovaci vyuky udrzitelné chemie.

Tato prace vznikla za podpory Interni rozvojové soutézZe
Univerzity Pardubice IRS 2020 _032.
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FCHPT STU V BRATISLAVE

JAN PAVLIK, JOZEF SVOREC, PETER SEGLA

Oddelenie anorganickej chemie, Fakulta chemickej

a potravinarskej technologie, Slovenska technickd univerzita,
Radlinského 9, 81237 Bratislava, Slovensko
Jjan.pavlik@stuba.sk

Meniaca sa organizdcia Stidia na FCHPT STU
v Bratislave podnietila v uplynulych rokoch vznik novej
udebnice vSeobecnej a anorganickej chémie koncipovanej ako
taziskovy ucebny text pre predmety Anorganicka chémia I
a Anorganicka chémia II. Rychlo rastici objem poznatkov
v oblasti chemickej fyziky acoraz vysSia dostupnost’
uzivatel'sky prijatelnej kvantovej chémie motivovali autorov
prehodnotit’ pri jej pisani vyklad niektorych vzitych pojmov
suvisiacich s chemickou vézbou a jej matematickym opisom.
V stvislosti s dodrzanim filozofie, podla ktorej by kazdy
nosny pojem mal byt slovne zadefinovany, narazili autori tiez
na absenciu mnohych takychto definicii a boli preto niteni
ponuiknut’ vlastné, idedlne vo forme zrozumitelnej pre
posluchacov  Gvodného semestra bakalarskeho S§tudia.
Niektoré ztychto novych pohladov ausporiadanie vyuky
teorie chemickej vézby su naplitou tohto prispevku

Praca vznikla s podporou projektu KEGA 017STU-4-2017
a KEGA 018STU-4-2020.
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peter.segla@stuba.sk

Vysledkom projektov  KEGA je vznik kvalitnych
farebnych vysokoskolskych ucéebnic anorganickej chémie.
Kyseliny a zasady patria k najbeznej§im chemickym latkam
areakcie medzi nimi k najrozSirenej$im  chemickym
reakciam. Preto je pochopitelné, ze sa chemici snazili
formulovat’ vedecky podlozené teorie kyselin a zdsad. Mnoho
§tadii naznaCuje, ze Studenti maju tazkosti s ucenim sa
roznych konceptov kyselin a zasad. Kazda z uvedenych tedrii
ma svoje obmedzenia a kazda je uzito¢na pre urcité typy latok
a reakcii.
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Arrhenius

Lewis
Bronsted-

Lowry

tradiény schématicky
pohlal

novy schématicky
pohlad

Vo vSeobecnosti vSak moZeme konStatovat, Ze definicie
kyselin azasad sa stavaju  vSeobecnej$imi  a menej
obmedzujucimi, ak  prechddzame od  Arrheniovej
k Bronstedovej a nakoniec k Lewisovej teorii kyselin a zasad.
V suvislosti s acidobazickymi reakciami sa bezne zamiefiaji
pojmy teoria a definicia. Striktne vzaté, z uvedenych tedrii je
teoriou len Arrheniova. V pripade Bronstedovej a Lewisovej
teorie ide skor o definicie.

Praca vznikla s podporou projektu KEGA 017STU-4-2017
a KEGA 0185TU-4-2020.
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Fakulta chemicko-technologickd Univerzity Pardubice
jiz vice nez deset let systematicky a s velkym dirazem
uskutec¢iiuje mnoho populariza¢nich a prezentacnich aktivit,
at’ jiz individudlné nebo spolecné s dalsimi fakultami v ramci
celé Univerzity Pardubice. Akce jsou ureny rozmanitym
vékovym izajmovym skupindm cilovych zajemcti od déti
matefskych Skol pfes skoldky zakladnich a stfednich kol az
po Sirokou vefejnost. Fakulta nedisponuje zdzemim pro
uskuteénovani takovych akci, tedy specialné vybavenou
laboratoti nebo polytechnickou dilnou, naprosta vétSina akei
se kond varedlech cizich instituci nebo na vefejnych
prostranstvich. Propagatofi a demonstratofi tedy obvykle jezdi
za svymi navstévniky.

Pro provadéni riznych popularizacnich ukdzek
a experimentti chemické povahy mimo domovské pracovisté
je nezbytné na misto urceni prepravit vSechen potiebny
material. Jsou to laboratorni pomtcky, pfistroje, nadobi
a samoziejmé¢ také chemikalie, vyprodukované odpady
nevyjimaje. Volba demonstraci vychazi nejenom z ocekavané
cilové skupiny navstévnikd, typu a doby trvani akce, nybrz
také z lokalizace akce a zpiisobu organizace celé udalosti, tzn.
budou-li pokusy provadény demonstra¢né a jednorazoveé nebo
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naopak opakované ,,zazitkovym* zpisobem. Tomu vSemu je
nutno uzpusobit kromé typu i mnozstvi potiebného a tedy
prepravovaného materialu.

Aktér takovych ,road show* vybira a zvazuje vybaveni
podobné jako cestovatel planujici vicedenni putovani nebo
dovolenkai chystajici se kempovat. Musi disponovat
pomuckami casto protichidnych vlastnosti, jako jsou
odolnost, spolehlivost, nizkd véha a rozméry, kompaktnost,
rozumna cena. Rovnéz celd sada vSech pomiicek pro vSechny
naplanované demonstrace by méla mit kompaktni rozméry
atnosnou hmotnost. V neposledni fadé by méla byt
pfevazena v dostateéné odolnych a bezpeénych obalech pro
minimalizaci vSech moznych rizik. V ptispévku budou
prezentovany zkusenosti nacerpané v problematice ,,vylett
s chemii®, rizné zptisoby provedeni rozmanitych chemickych
demonstraci mimo domaci pracovisté a budou piedstavena
vhodné materialova feseni k jejich uskute¢iovani.
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PROBLEMATIKA POREZNICH LATEK JAKO
NADSTAVBOVY MATERIAL PRO VZDELAVANI{
NA STREDNiCH SKOLACH

MARTIN HAROK, DANA KRICFALUSI, TOMAS
ZELENKA

Katedra chemie, Ostravskad univerzita, 30. dubna 22, 701 03
Ostrava
martin.harok@centrum.cz

Diskuse nad cilem a obsahem vzd&lavani v Ceské

republice probihaji v poslednich letech vlastné neustale. Nové
strategie vzdélavani zdlraziuji nutnost osvojeni si kliGovych
kompetenci, jejich provazanost se vzdélavacim obsahem
a uplatnéni ziskanych védomosti a dovednosti v praktickém
zivoté Z tohoto aspektu vychazi i pripravovany metodicky
material uplatnitelny ve vzdé€lavani na stiednich Skolach,
ktery je tematicky zaméfeny na oblast poréznich latek
Aplikace poréznich materidli je v praxi nesmirné Siroka,
proto je jisté zadouci piipadnym zajemcim poskytnout
vhodné metodické prostiedky pro vzdélavani v této oblasti.
Piipravovany metodicky material vychazi z analyzy pokryti
tématu poréznich latek v rdmci vzdélavani na stfednich
odbornych $kolach, pfipadné gymnaziich. V ramci zohlednéni
tohoto faktoru byly zanalyzovéany kurikuldrni dokumenty, jez
se vazi k jednotlivym typim daného vzd&lavani'?. Prace
rovnéz zahrnuje zakladni poznatky o poréznich latkach®,
jejich charakterizaci a moznosti vyhodnoceni datovych udaji
z nich plynoucich®.
Cilem prace je mj. ,,zvizualizovat® a uspofadat vztahy mezi
pojmy tematického celku naptiklad za pouziti myslenkovych
map, neb diky nim mizeme snaze pochopit strukturu dané
problematiky. Na schématu 1 je prezentovana struktura
a stézejni témata pro feSenou problematiku.

Aplikace >\/( Charakterizace

iPoreznimateraly,

Cigtent vod

Fyzisorpce plynd
Katalyza

Hg porometrie
Separace
Kalorimetrie

Stavebnictvi
Termoporometrie
Bio-aplikace

Silika
Uhliky
MoFs.

Zeolity

Schéma 1.
Tato prace vznikla za podpory projektu SGS08/PiF/2020.
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V ramci projektu Studentska grantova soutéz (SGS) se
zabyvame testovanim nami pfipravenych badatelskych uloh
7éky 8. rotniku ZS a piislusnych ro¢nikd viceletych
gymnazii. Pozorovanim zakl pii ovéfovani uloh a naslednou
analyzou vyplnénych pracovnich listd bylo zjisténo, ze Zaci
nemaji problém s praktickym provedenim tuloh, ale nejvétsi
obtize jim c¢ini formulace vyzkumného problému, piesny
zépis postupu a vysledkdl pozorovani do pracovnich listd'~.
NaSe zjiténi se stalo namétem pro diplomové prace®™,
piipravu metodického materidlu pro ugitele z praxe’
a zpracovani tohoto piispévku. Domnivame se, ze kli¢em
k uspéchu je systematicka prace motivovanych a kreativnich
ucitelti, ktefi budou u zaku rozvijet badatelské dovednosti od
MS nebo 1. stupné ZS prostiednictvim inovativnich
vyukovych metod®’. Zavadénim téchto metod do vyuky
budou piedeviim u zak podporovat Gteni s porozuménim®
(,,Jak s textem pracovat? Jak se orientovat v tabulkach nebo
grafech? Jak vybrat a sestavit uc¢elné informace? Jak pracovat
podle navodu?*)

Pfi praci s textem zak provadi ¢innosti, tzv. kognitivni
postupy, pti kterych ziskdva, zpracovava a vyhodnocuje
informace®’. Ctenafskou gramotnost je také moZné rozvijet
zavadénim  projektové metody do vyuky™  a multi-
komponentnich tuloh zadanych verbalné ¢i nonverbalné,
vyzadujici divergentni mysleni a rozpracovani problémové
situace do myslenkové mapy®’. Za uGelem nacviku analyzy
problémové situace a systematizace poznatkti byly do
pracovnich list vloZeny rozpracované myslenkové mapy.

Bylo statisticky prokdzano, ze strukturace rozboru
problémové situace pozitivné ovliviiuje zépis postupu
avysledki pozorovani u Uloh vyZzadujicich slozité

myslenkové operace'®. Byly pripraveny didaktické hry,
jejichz cilem je naucit zaky hravou formou spravné pokladat
otazky, rozvijet komunikaéni dovednosti, spolupraci v tymu,
logické a taktické mysleni, upeviiovat nabyté védomosti
a propojovat je do souvislosti®. Jakym zptisobem a do jaké
miry, ovlivni zavadéni tohoto pfipraveného didaktického
materialu do vyuky badatelské dovednosti zakt, bude
pfedmétem naseho dalSiho Setfeni.

Tato prace vznikla za podpory projektu SGS01/PrF/2019-
2020, Inovativni metody ve vyuce chemie.
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“ Institute of Chemistry, Faculty of Science, P. J. Safirik
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Priemyselna 720, 072 22 Strazske, € Institute of Forensic
Science of Slovak Republic Police Corps, Department of
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Based on the social situation in Slovakia, the connection
between the young people education and practical experiences
from industry and services is necessary for a future
prosperous society. These career fields have considerable
demands on future employees, mainly for the processing of
information, including numerical literacy and problem-
solving skills.

Therefore chemical educational institutes should also be
responsible for these requirements. The subjects of practical
education are crucial for the readiness and applicability of
graduates in the labour market. Based on these requirements,
in cooperation with experts from industrial companies and
institutions, we innovate chemical laboratory practices in
bachelor study programme. Experts directly participate in
practical exercises focusing on the requirements of practice.

We present the diagnostic procedures used in company
DUSLO, a. s., production operation Strazske, the analytical
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and expertise procedures used in Institute of Forensic Science
in Kosice, some analytical procedures used in Slovak army
(titrations — potentiometric, complexometric — CaO, MgO
determination, calcite analysis, analysis of gunshot residues
after shooting from firearm, metal determination by UV-Vis,
determination of active chlorine and determination of total
alkalinity of decontamination agent by titrimetry) that were
established into Inorganic, Analytical and Physical chemistry
laboratory practices. Moreover, the chemical and physico-
chemical methods that are essential for visualization of
dactyloscopic traces used in the Institute of Forensic Science
of Slovak Republic Police Corps, Section of Dactyloscopy,
were introduced to Biochemistry laboratory practice.

This work was supported by the Ministry of Education,
Science, Research and Sport of the Slovak Republic under the
grant KEGA 008UPJS-4/2018.
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TO TRIAZOLE FUNGICIDES IMPACT
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and Sport, Charles University, José Martiho 31, 162 52
Prague 6, © Department of Agro-Environmental Chemistry
and Plant Nutrition, Faculty of Agrobiology, Food and
Natural Resources, Czech University of Life Sciences Prague,
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Triazoles influence the enzymes (140-demethylase and
aromatase), included in the sterol synthesis'. However, the
spectrum of influenced enzymes might be broather, because
triazoles influence the production of e.g. flavonoids and
chlorophylls. Moreover, their presence together with
antioxidants or essential metals and other cations®
significantly influences the redox potential of the system®.

Moreover, the impact on enzymes is also influenced by
other chemicals present in the system. We are talking about
the cocktail effect. The cocktail effect is created by the
contribution of other triazoles present in the treating mixture
and by essential elements with biological activity (e.g. Cu” or
Cu®") or eventually with other naturally present biologically
active agents®.

The chemical/biochemical activity of triazoles is
tansformed by their interaction mostly with essential metals.
They can form complexes® or decay®>’. It is important to
notice that the final impact is hardly predicable without the
experimental view.

It might be alarming that the presence of triazole in the
plant-soil system change increase the production of some
flavonoids. And the presence of azoles in soil decreases the
amount of green biomass as well as fruits and chlorophylls.

f

Chlorophylls

Impact of
AN azoles

CI

Flavonoids

Reactions
with cations

Soil
microorganisms

Fig. 1. Selected impacts of triazoles on soil-plant system

72. Sjezd chemikt

143

Sekce 6 — prednasky

The research was supported by the Czech Science Foundation
(project 18-01710S).
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Triazoles are frequently used fungicides, which were
developed to block the biosynthesis of fungal ergosterol to be
used in crop protection and medicine. However, triazoles
inhibit two enzymes (14a-demethylase and aromatase), both
included in the sterol synthesis of all organisms'. The effects
of the single triazole application were studied several times
and they are well described. However, within their application
they are not used as a single compound but in a mixtures of
different triazoles. Additionally, triazoles can be accumulated
in the environment and they can also interact with other
chemicals present. We bring the information how selected and
representative  triazoles’” (tebuconazole, cyproconazole,
penconazole) influence the enzymatic activity of soil
microbiota. We demonstrate that the cocktails of triazoles are
more efficient in aromatase inhibition than simple summation
of their particular contributions.

The research was supported by the Czech Science Foundation
(project 18-01710S).
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The capillary electrophoresis is one of the advantageous
methods for the analysis of samples with complex matrices
considering its simplicity, separation efficiency, and cost
efficiency' °. We developed a method for separation of
abroad spectrum of triazoles (i.e. penconazole (Pen),
tebuconazole (Teb), and two cyproconazole (Cyp)
diastereoisomers A and B) fungicides with CD-MEKC. All
three of them have very low pKa i.e. 1.76. 1.57, and 1.57, for
Cyp, Pen, and Teb respectively*. Considering low pKa values,
we expected low mobility of selected fungicides, therefore,
we have chosen micellar electrokinetic capillary
electrophoresis mediated with CD for separation.

The instrument for analysis was the CE apparatus
(Agilent Technologies 7100 CE), equipped with a diode array
detection (DAD) system. All measurements were performed
at 200 nm with a constant cassette temperature of 15 °C. The
separation was conducted in internally uncoated fused silica
capillary with outer polyimide coating (Polymicro
Technologies, Phoenix, AR, USA) of 500/425 mm (total/
effective) length and 50 x 375 um (I.LD. x O.D.). The
separation voltage was —15 kV (with an electric current in the
range from 34.4 to 35.2 pA), electric input power range from
0.5-0.6 W per 1 m capillary length. To improve the solubility
of fungicides and separation the buffer was a hydrodynamic
mixture of 20% of methanol as an organic modifier.

The best separation and instrument sensitivity observed
in BGE consisted of 50 mM phosphoric acid, 50 mM TRIS
with 20% v/v of methanol as an organic modifier with pH 4.8
(Fig. 1). The BGE consisted of sulfated y-cyclodextrin as
a selector in concentration 17.5 mg/mL and 15 mM SDS as an
anionic surfactant. Due to the presence of methanol, the
constant of dissociation for the constituents of BGE was
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modified™® and pH was simulated in PeakMaster’ software
and confirmed with a pH meter.

Penconazole

Tebuconazole

Cyproconazole A Cyproconazole B

signal (mAU)

migration time (min)

Fig. 1. Electropherogram of Pen, Teb and Cyp A and Cyp B
mixture in 6 pmol/L concentration. Separation voltage —15kV,
temperature 15 °C, uncoated fused silica capillary 500/425 mm (tl/el),

50 x 375 um (LD.xO.D). BGE: TRIS/Phosphate (50mM/50mM),
20% Methanol, 17.5 mg/L SyCD and 15 mM SDS

With this methodology achieved LOD values were:
0.73; 1.88; 0.60; and 1.18 (umol/L) for Pen, Teb, Cyp A and
B, respectively. While LOQ values were 2.18; 5.66; 1.80; and
3.55 (umol/L) for Pen, Teb, Cyp A and B, respectively. The
linear regression ranged from the lowest for the standard of
Cyp A with value 0.9991 to the best value for Pen standard
0.9998. The separation methodology is applicable for the
determination of triazole fungicides from tomato peel.

The research was supported by the Czech Science Foundation
(project 18-01710S).
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Porous boron-doped diamond (BDDpyrous) 18 @ novel
electrode material possessing improved characteristics’,
compared to planar BDD films. However, one of the most
crucial factors determining final characteristics of BDD\porous
electrodes is the number of deposited porous layers.

This study reports on characterization and analytical
performance of three BDDpgus electrodes with different
number of deposited layers® (2, 3, and 5). Scanning electron
micrographs showed homogenous coverage of the 3D
template by polycrystalline diamond for all studied samples.
Next, cyclic voltammetric experiments with various redox
probes were performed to assess electrochemical behaviour of
different BDDpgrous €lectrodes. With increasing number of
diamond coatings, enhanced rates of electron transfer kinetics
along with the larger effective surface areas were observed.
Since studied BDDpy,,s materials were confirmed non-
cytotoxic and suitable as growth substrates for neurons’, the
effects of number of layers on sensing properties towards
neurotransmitter dopamine were investigated and significant
boosting of analytical performance was recognized with
increasing layer number.

Evidently, electrochemical features of BDDj,us depend
significantly on the number of deposited layers and our results
indicate enhanced performance of structured BDD electrodes
when number of consecutive diamond coatings increases.

This research was performed within the framework of Specific
University Research (SVV 260560). Financial supports
provided by the Grant Agency of Charles University (project
390119) and by the Czech Science Foundation (project 20-
031878) are gratefully acknowledged.
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Téma tohoto sdéleni je soudasti diléi faze nedavno
zahajeného vyzkumu alternativnich moznosti sledovani
postupu &isténi specialnich vod' na zakladé méfeni potencialt
E (vs. merkurosulfatova elektroda) pevnych stiibrnych
amalgamovych elektrod AgSAE?*® zasunutych do vzorkd
téchto vod, po ptidavku uréené koncentrace AgNO;. Dosud
publikované piedbézné vysledky’® (ziskané v ramci
spoluprace s JE Dukovany) ukazaly jejich zavislost na
podminkach meéteni v¢. velikosti elektrod, jejich slozeni
azplsob pftipravy, riznych casovych vlivl, okamzitych
i kvazi-ustalenych potenciald, sloZeni roztokt a jejich uprav,
volby vhodnych segmentl experimentalniho uspotadani,
citlivosti, opakovatelnosti atd. Kalibracni zavislosti E vs. log
¢ AgNO; poskytovaly ptimky se strmosti okolo 36 mV/log c.
Rychlost ¢asového ustalovani potenciali E—¢ po ponofeni
AgSAE do roztoku zavisela na koncentaci AgNO;
a pohybovala se mezi 240 s (pfi 5-10° mol 1) a 100 s (pfi
1-107 molI™"). S vyuzitim AgSAE poskytly kvazi-ustalené
potencidly E; elektrody AgSAE v pofadi péti upravovanych
vzorkd vod z JE Dukovany V;, i = 1-5 (po piidavku 1-107
mol I' AgNOs;) diagram E; vs. Vi. Jeho dostateénd
opakovatelny  pribéh v  daném  potadi  vzorku
s trojuhelnikovym maximem u Ej, V3 byl charakteristicky.
Nejlepsi opakovatelnost poskytly AgSAE o priméru 4 > 1
mm. Soucasné bylo zjisténo, ze z praktickych hledisek bylo
vyhodng;jii pracovat pii 1-10° M AgNO5 vedouci k esovitému
charakteristickému diagramu E;vs. Vi. S vyuZitim potadi Sesti
vzorkd vod dodanych z Teplarny Nachod — innogy Energo,
s.r.0. nasledovalo pak obdobné studium E—ta E; vs. V;, i = 1—
6 s 3 uzralymi a s 3 nové piipravenymi AgSAE. Vétsi
mnozstvi ziskanych dat umoznilo tak potvrdit i dale upfesnit
dosud ziskané poznatky (mj. i za wvyuziti statistickych
prolozeni) a celné orientovat dal$i testovani a optimalizaci
méfeni.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR
SGS 2020 003 a projektu  Univerzity Pardubice .
SD373001/82/30352 (2016).
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Toluene and chlorobenzene are widely used in the
chemical industry as solvents or intermediates'. Within this
use, a great amount of these materials is emitted into the
environment. In Slovakia, there is an old landfill considered to
be an environmental burden containing both toluene and
chlorobenzene, which can possibly jeopardize nearby water
sources. Since this situation needs a solution, we decided to
choose photochemical means for degradation of these
substances.

We prepared model solutions of toluene and
chlorobenzene in distilled water in a concentration of 0.1 ml/l
and trasferred them to a photoreactor. The photoreactor
consists of a low-pressure mercury lamp providing a single
254 nm electromagnetic wave. Model solutions were
irradiated for almost an hour. We sampled and analysed the
reaction mixture in the periods of 10, 20, 30 and 55 minutes.
After 55 minutes of low-pressure mercury lamp operation, we
were able to degrade 54.9 % of toluene and 46.1 % of
chlorobenzene.

The samples of solutions were extracted to methanol
using solid phase extraction and analysed using gas
chromatography/mass spectrometry (GC/MS). Analysis using
GC/MS was performed in order to obtain more information on
the structure of reaction products for assessment of
ecotoxicological properties. Comparison with the available
library of substances allowed us to detect following
substances:
products of photodegradation of toluene: benzaldehyde,
benzyl alcohol, phenol, all of three isomers of cresol
products of photodegradation of chlorobenzene:
2-chlorophenol,  4-chlorophenol, benzyl alcohol,
biphenyl-2-ol, phenol
From the ecotoxicological properties of pure reaction
products we can state that reaction products of toluene are less
toxic than original molecule, yet those originated from
chlorobenzene are more toxic. However, there is no evidence
or research on effect of mixtures of such substances on model
organisms and with this in mind we can only make
assumptions.

We are grateful for financial support under the projects OP
VaV ITMS 26240120034, VEGA 1/0343/19, APVV-17-0183
and Young Researchers Grant within Slovak University of
Technology (ElCapFe).
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Cyanobaktérie zastupujii v ekosystéme nenahraditelna
ulohu; st producentmi kyslika, tvoria biomasu, viazu dusik
aoxid uhli¢ity. Pri uréitych, pre ne vyhovujlcich
environmentalnych podmienkach, ako su napriklad zvysSeny
obsah nutrientov alebo zvySena teplota prostredia, dochadza
k ich premnozeniu a tvorbe tzv. vodného kvetu. PremnoZzenie
cyanobaktérii nepriaznivo ovplyviiuje kvalitu vody. Po
vytvoreni vodného kvetu uvolfiuju do vody toxické latky,
cyanotoxiny, ktoré predstavuju zdravotné riziko pre ¢loveka,
zvieratd 1 rastliny. RieSenim problému premnozenia tychto
organizmov v povrchovych vodach méze byt aplikacia
zelezanov, silnych ekologickych oxida¢nych ¢inidiel.

Tato praca bola zamerand na sledovanie interakcie
zelezanu s baktériami z prirodnych vodnych zdrojov. Skimal
sa vplyv zelezanu na konkrétny druh cyanobaktérie Anabaena
flosaquae, $tudovali sa redlne vzorky vody so zvySenym
obsahom cyanobaktérii odobraté z prirodnej vodnej plochy
Sastin-Gazarka a vyhodnocoval sa vplyv Zelezanov na
cyanotoxin mikrocystin-LR, ktory patri medzi najbeznejSie
produkované  toxiny  cyanobaktérii. Na  zaklade
mikroskopického vyhodnotenia vplyvu Zelezanu bolo
preukdzané zna¢né poSkodenie buniek cyanobaktérie uz za
pouzitia pomerne nizkych koncentracii Zelezanu (jednotky
miligramov). Pdsobenim Zelezanu na mikrocystin-LR
dochédzalo k zmene jeho Struktiry, priCom rozkladné
produkty tejto reakcie neboli vyhodnotené ako toxické. Po
aplikacii zelezanov do voOd odoberanych z prirodného
vodného zdroja sa dosahovali lepsie chemické, biologické,
mikrobiologické aj ekotoxikologické vySetrenia.

Tdato prdaca vznikla vdaka podpore Ministerstva Skolstva,
Vedy, Vyskumu a Sportu SR v rdmci projektu VEGA
1/0343/19, Agenturou pre podporu vyskumu a vyvoja APVV-
17-0183 a vdaka Grantovej schéme na podporu excelentnych
timov mladych vyskumnikov v podmienkach STU v Bratislave
(ElCapFe).
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NETRADICNI ZPUSOB UPLATNEN]
POTENCIOMETRIE PRO KONTROLU
TECHNOLOGICKEHO CISTEN{ SPECIALNICH VOD

ANETA KARASKOVAZ LADISLAV NOVOTNY¥,
JITKA OUHRABKOVA

Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd,
Ustav environmentalniho a chemického inZenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice

nvt.l@seznam.cz

Vyzkum podminek uplatnéni netradiénich postupt je
soucasti zjistovani a ovéfovani moznosti postupného
zavadéni technnickych inovaci. Jednim z piikladd z oblasti
elektrochemie' a vodohospodafstvi® je nedivno zahajeny®®
$ir§i vyzkum ovéetovani sledovani technologického cisténi
pomoci uréovani zmén potencidlu s pevnymi stiibrnymi
amalgamovymi elektrodami AgSAE. Piiprava AgSAE se
podoba nebo blizi postupu ptipravy AgSAE pro voltametricka
méfeni, zvefejnénému napt. v cit.”®. V podstaté jde o snahu
sledovat vliv jednotlivych uprav zminénych vod na jejich
kvalitu pomoci zmén potencidld £ v danych vzorcich vod
poté, co do nich byla ptidana uréena konstantni (napt. 0,01
nebo 0,001 moll™") koncentrace AgNOs;. Tento vyzkum
vychazi zjiz popsanych poznatkl, Ze série n-vzorkl vod
odebranych z jednotlivych fazi procesu Cisténi umoziuje za
vhodnych podminek ziskat diagram zavislosti pfislusného
potencidlu £ na n. V navaznosti na dosud ziskané poznatky
(i s vyuzitim vod z JE Dukovany)®® o vlivu Gasovych zmén E,
koncentace AgNO;, slozeni a velikosti AgSAE zptisobu jejich
pfipravy atd. jsou nyni shromazd'ovany dalsi dulezité
poznatky v téchto smérech, a to i pro obdobné teplarenské
vody apod. Jim je vénovan tento ptispévek.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR
SGS 2020 003 a projektu  Univerzity Pardubice C.
SD373001/82/30352 (2016).
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THE INFLUENCE OF HIGH TEMPERATURE
SYNTHESIS ON THE STRUCTURE OF GRAPHITIC
CARBON NITRIDE AND ITS HYDROGEN
GENERATION ABILITY

EMILIA ALWIN*‘, KAMILA KOCI’, ROBERT
WOJCIESZAK', MICHAL ZIELINSKI', MIROSLAVA
EDELMANNOVA®, MARIUSZ PIETROWSKI"*

“ Faculty of Chemistry, Adam Mickiewicz University in
Poznan, Uniwersytetu Poznanskiego 8, 61-614 Poznan,
Poland, ® Institute of Environmental Technology, VSB-
Technical University of Ostrava, 17 listopadu 15/2172,
Ostrava, 70800, Czech Republic, © Univ. Lille, CNRS,
Centrale Lille, Univ. Artois, UMR 8181 - UCCS - Unité de
Catalyse et Chimie du Solide, F-59000 Lille, France
kamila.koci@vsb.cz

Graphitic carbon nitride (g-C3N;) was obtained by
thermal polymerization of dicyandiamide, thiourea or
melamine at high temperatures (550 and 600 °C), using
different heating rate (2 or 10 °C min') and synthesis time
(0 or 4 h). The effects of the synthesis conditions and type of
the precursor on the efficiency of g-C;N4 were studied. The
most efficient was the synthesis from dicyandiamide, 53 %,
while the efficiency in the process of synthesis from
melamine and thiourea were much smaller, 26 % and 11 %,
respectively. On the basis of the results provided by XRD,
XPS, FTIR, UV-vis, TGA, EA, the best precursor and the
optimum conditions of synthesis of g-C;N4 were identified to
get the product of the most stable structure, the highest degree
of ordering and condensation of structure and finally the
highest photocatalytic activity. It was found that as the proton
concentration decreased and the degree of condensation
increased, the hydrogen yields during the photocatalytic
decomposition of water-methanol solution was significantly
enhanced. The hydrogen generation was 1200 pmol g™ and
the selectivity towards hydrogen of more than 98 %.

This research was funded by grant no. POWR.03.02.00-00-
1023/17 co-financed by the European Union through the
EUROPEAN SOCIAL FUND under the OPERATIONAL
PROGRAM KNOWLEDGE EDUCATION DEVELOPMENT
and from ERDF "Institute of Environmental Technology —
Excellent Research” (No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000853) and by using LARGE
RESEARCH INFRASTRUCTURE ENREGAT supported by
the Ministry of Education, Youth and Sports of the Czech
Republic under project No. LM2018098. The authors thank
Center for Advanced Technology, Adam Mickiewicz
University in Poznan, Poland, for the scanning electron
microscopy (SEM) images.
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6P-05
ACTIVATED CHARCOAL AND FERRATES
FOR PHARMACEUTICALS REMOVAL

DANIELA PAVUKOVA, LUCIA FASKOVA, EMILIA
MALISOVA, LADISLAV STIBRANYI, JAN HIVES

Department of Inorganic Technology, Faculty of Chemical
and Food Technology, Slovak University of Technology,
Radlinského 9, 811 07 Bratislava, Slovakia
daniela.pavukova@stuba.sk

Pharmaceuticals are chemical substances known and
used for their high biological activity. An ongoing expansion
in pharmaceutical markets together with increased drug
consumption are the main reasons for their elevated
occurrence in the environment. As a result of insufficient
removal during wastewater treatment processes residues and
metabolites of pharmaceuticals are reported to be detected in
the surface, drinking and groundwater and in soil all over the
world in concentrations ranging between ng/L and mg/L
(ref.)). Although there is no clear evidence of the effect on
human health there are studies showing that if animals are
exposed to pharmaceutical residues certain changes in their
behaviour and physiology occur. For example, changes in
feeding behaviour and body mass resulting from exposure to
antidepressant fluoxetine was found in wild starlings®. In
European perch, the significant oxazepam-induced effect on
boldness was found®. These facts call for a new and efficient
method of removal of such residues and metabolites.
This work investigates the application of activated charcoal
(AC) and ferrates for wastewater cleaning. Model solutions of
four pharmaceuticals (diclofenac, carbamazepine,
diphenhydramine hydrochloride, and venlafaxine) in distilled
water were prepared with a concentration of 10 mg/L. For the
experiments with AC, the volume of 50 mL of stock solution
was transferred into beaker and 1, 5, 10, 15 and 20 mg of
activated charcoal were added. Experiments with ferrates
were also conducted with 50 mL of stock solution with
addition of 0,1; 0,2; 0,3; 0,5 and 1 mg of ferrates. For both
types of experiments, the mixture was then stirred for 15
minutes at 500 rpm. Before the analysis mixture was filtered.
The overall better removal efficiency was obtained using
activated charcoal. The highest removal efficiency (99 %)
was achieved using activated charcoal in the diclofenac
solution. The low removal efficiency of ferrates could be
caused by their sensitivity to pH values. In stock solution pH
values were about 6 and with the addition of ferrates, pH
increased.

This work was supported under project OP VaV ITMS
26240120034, by Ministry of Education, Science, Research
and Sport of Slovak Republic under the contracts VEGA
1/0343/19 and APVV 17 0183. We are also grateful for
support by Young Researchers Grant within Slovak University
of Technology (ElCapFe).
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6P-06

VYUZITI VSTUPNICH FILTRU KONTINUALNIHO
MONITORINGU TROPOSFERICKEHO OZONU KE
STANOVENI PAU

KATERINA KOMINKOVA?, GABRIELA VITKOVA?,
DAVID KAHOUN®, PAVLA FOJTIKOVA®,
VLASTIMIL HANUS?, JAN TRISKA™®, IVAN
HOLOUBEK®

“ Ustav vyzkumu globdlni zmény AV CR, Bélidla 986/4a,
603 00 Brno, ® Ustav chemie, Prirodovédeckd fakulta JU,
Branisovska 1760, 370 05 Ceské Budéjovice
kominkova.k@czechglobe.cz

Néarodni atmosféricka observatotr (NAO) Kosetice je
pozadovou stanici zaméfujici se na monitorovani vyskytu,
zmén trendl koncentraci a dalkového pienosu vybranych
atmosférickych polutanti a sklenikovych plynt spolu se
sledovanim zékladnich meteorologickych charakteristik.

Stanoveni koncentrace troposférického ozonu (O;)
probiha kontinudlné ve vyskach 8, 50 a 230 m za vyuziti UV
fotometrickych analyzator Thermo Scientific 491 umisténych
v klimatizovanych boxech na ochozech 250 m vysokého
atmosférického stozaru. Kazdy z pfistroji je na vstupu své
vzorkovaci linky chranén pfed mechanickym znecisténim
PTFE filtrem o priméru 47 mm a velikosti p6rt 5 pm. Tyto
filtry jsou umistény v PTFE drzaku a v mési¢nich intervalech
pravidelné¢ vyménovany v rdmci rutinni Udrzby zatfizeni.
V obdobném rezimu funguji i analyzatory Tekran 2537B
slouzici ke kontinudlnimu monitoringu koncentraci plynné
rtuti v Grovnich 4 a 240 m. Jejich vstupni filtry jsou z téhoz
materialu, avSak o velikosti port 0.2 pm. Analyza téchto
filtrt, které by se jinak vyhodili jako odpad, miize poskytnout
dalsi informace o stavu prostfedi v okoli stanice.

V ramci této studie byla testovana moznost sledovani
vybranych 16 PAU prostiednictvim extrakce z pouzitych
filtrd. Vysledky obsahu PAU byly interpretovany jednak
z hlediska sezoénni fluktuace koncentraci a jednak z hlediska
vyskového gradientu. Dale bylo provedeno srovnani vysledki
z filtrG z obou typt analyzatord mezi sebou.

Pro ucCely sledovani PAU byla vypracovana
avalidovana metoda stanoveni 16 PAU pomoci HPLC
s fluorescen¢nim detektorem. Filtry byly odebirany celorocné
béhem vzorkovaci kampané¢ 2017-2019 vzdy ve vSech
vyskach. Vzorky z tohoto obdobi vykazovaly vyraznou
snizujici se koncentraci Y PAHs se vzristajici vyskou. Rovnéz
byla potvrzena sezonni fluktuace celkové koncentrace PAU
smaximy Vzimnich mésicich béhem vySe uvedené
vzorkovaci kampané. Ziskana data byla porovnavéana
s nejnovejSimi daty obsahu PAU a jejich sezoénni a rocni
variabilitou'.

Tato price vznikla za podpory MSMT v ramci programu
CzeCOS, cislo projektu LM2015061
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ELEKTROCHEMICKA ANALYZA NOVYCH
SYNTETICKYCH DROG NA BAZI FENTANYLU

TOMAS NAVRATIL™*, JANA SKOPALOVA", MARTA
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“ Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
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v Olomouci, Prirodovédecka fakulta, Katedra analytické
chemie, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc, “ UNESCO
laborator elektrochemie Zivotniho prostredi, Katedra
analytické chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita
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tomas.navratil@jh-inst.cas.cz

Ptispévek je zaméfen na problematiku elektrochemické
analyzy a studium metabolickych pfemén novych, velmi
nebezpecnych psychotropnich latek ze skupiny fentanyld.
Fentanyl (Schéma 1), superpotentni agonista p-opioidnich
receptortl, patii do skupiny syntetickych opioidi — derivati
4-anilidopiperidinu.  Pouzivd se jako  analgetikum
(anodynum). Je asi 100x (jeho derivaty az 10 000x) ucinngjsi
nez morfin. Studované substance nalézaji  vyuziti
v anesteziologii, jako analgetika, avSak byvaji zneuzivany
jako rekreani drogy (naptf. sufentanil, furanylfentanyl
v kombinaci s heroinem), ¢i aplikovany pfi protiteroristickych

@xgg

Schéma 1. Fentanyl

Fentanyl a jeho analogy se nejcastéji stanovuji pomoci
extrakce kapalina—kapalina (L-L), SPE extrakce, GC, HPLC
v kombinaci s riiznymi zptusoby detekce (napf. UV nebo MS/
MS)'. Podstatné méné &asto jsou pro tyto ulely pouZivany
elektrochemické metody a elektrochemické detektory?.

V souladu s naplni feseného projektu GA CR 20-07350S
jsme se zaméfili na kinetiku a termodynamiku pfenosu
fentanylu a jeho vybranych derivati (sufentanilu,
furanylfentanylu, carfentanilu a thiofentanylu) a jeho hlavniho
metabolického produktu norfentanylu pfes polarizovana
rozhrani kapalina-kapalina. Predmétem sdéleni budou
elektroanalytické a fyzikalné-chemické poznatky charakte-
rizujici transport jejich iontovych forem pies uvedena
kapalinovda  rozhrani a  vysledky  studia  jejich
elektrochemickych premén.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 20-073508S.

a specifického  vysokoskolského — vyzkumu  (SVV260560)
(M.Ch.).
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EFFECTS OF SYRINGIC ACID ON DEGRADATION
POTENTIAL OF SOIL MICROBIOTA AGAINST
MCPA AND THE CONDITION OF SOIL AND PLANTS
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Microorganisms can degrade almost all organic
pollutants but this process might be very slow in some cases.
Rhizoremediation based on the interactions between plant
exudates and microorganisms, is a promising way to enhance
the removal of xenobiotics from the environment.

Cucurbits play an important role in the process. Their
root exudates stimulate the growth of microorganisms and
their degradative activity. Plant secondary metabolites (PSM)
can serve as primary source of carbon for microorganisms and
stimulate the expression of genes involved in the degradation.

The aim of the study is to 1) assess the role of selected
PSM (syringic acid), characteristic to cucrbits, in the
microbial degradation of the herbicide: MCPA (2-methyl-4-
-chlorophenoxyacetic acid), 2) determine the influence of the
syringic acid on the properties of MCPA-contaminated soil
(physico-chemical paramters and exotoxicity) and 3) evaluate
the growth and physiological parameters of two cucurbit
species grown on that soil: zucchini (C. pepo) and cucumber
(C. sativus).

The results showed that simultaneous application of
MCPA and syringic acid contributed to the increased
detection of MCPA degradative genes. Samples spiked with
both MCPA and syringic acid demonstrated two-fold higher
number of detected degradative genes. Addition of syringic
acid significantly influenced the pH and N, P, K content of
soil. Cucumber variants showed greater soil ecotoxicity than
zucchini, where effect of MCPA was mitigated by the
syringic acid, but not in the cucumber variants.

Cucumber growth was fully suppressed in variants with
MCPA or MCPA+syringic acid, while the growth of zucchini
was stimulated in MCPA+syringic acid variants and
suppressed in MCPA variants. Application of MCPS+syringic
acid led to a significant increase in chlorophyll formation, too.

Our findings demonstrate that syringic acid stimulated
the degradation potential of soil microbiota toward MCPA but
also mitigated the toxic effect of the herbicide on zucchini,
but not on cucumber.

The research was supported by the European Structural and
Investment Funds, 0) RDE-funded project
CHEMFELLS4UCTP CZ.02.2.69/0.0/0.0/17_050/0008485).
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RYCHLA KAPALINOVA EXTRAKCE HOMOLOGU
SEABORGIA
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115 19 Praha 1, Ceskd republika, ® Department of Chemistry,
University of Oslo, P.O. Box 1033 Blindern, 0315 Oslo,
Norsko, ¢ Oddéleni urychlovacii, UJF AV CR, Husinec-Rez
130, 250 68 Rez, Ceska republika
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V poslednich n€kolika letech je v laboratofi cyklotronou
U-120M (UJF, Rez) budovano experimentalni pracoviité pro
pfipravu, transport a studium vlastnosti a chovani
kratkodobych radionuklidd v ramci infrastruktury CANAM
aprojektu CAAS. Zékladem zafizeni byla terCova komora
aplynovy transportni systém vyvinuty na UiO (Oslo).
V ramci spoluprace vSech tii subjektd je v soucasné dobé
vyvijena nova, automatizovana teréova komora. Na KJCH
CVUT je soub&né vyvijen také mikrofluidni kapalinové-
extrakéni systém, ktery bude pfimo navazovat na plynovy
transportni systém. Snahou je vybudovat automatizované
kapalinové-extrakéni zafizeni s co nejkrat§i dobou zdrzeni
a optimalizovat ucinny extrakéni separacni systém pro jasnou
identifikaci prvka 6. skupiny Mendélejevovy periodické
tabulky prvkd, a to véetné Sg.

Chemicka c¢ast prace se zaméiuje na optimalizaci
parametrd kapalinové-extrakéniho systému Cyanex 600 (org)/
HNOs; (aq) s vyuzitim extrakce kratkodobych izotopti Mo a W
(jako homologi Sg) pfipravenych na cyklotronu U-120M>.
Optimalizovana je, v prvnim pfiblizeni, pfedevs§im
koncentrace ¢inidla Cyanex 600 a koncentrace HNO;
v rovnovazném rezimu. Zkoumana je také kinetika extrakce
Mo a W, i v porovnani s jinymi, bézné uzivanymi systémy.
Parametry jako je napf. doba zdrzeni a prutokova rychlost

versus ucinnost extrakce jsou rovnéz piedmétem
optimalizace, a to zejména v kontinudlnim mikrofluidnim
rezimu  metodami  kapilarni  extrakce pfi  rezimu

segmentovaného toku a extrakce v mikromixéru.

Tato prace byla provedena v rdamci infrastuktury CANAM
(projekt LM2015056) a Centra pro pokorocilé aplikované
vedy (CAAS, projekt CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778),
oboji  podporoviano  Ministerstvem  Skolstvi,  mladeze
a télovychovy CR.
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S rozvojem urychlovacové hmotnosti spektrometrie
(AMS) v poslednich letech se diky svym vlastnostem stal
uran-236  velmi  cennym  izotopovym  stopovacem,
pokryvajicim fadu analytickych aplikaci, zejména pak
v oblasti jaderné bezpecnosti a sni spjatych forenznich
analyz. Uplatnéni vSak naléza i pfi studiu ptirodnich procest,
napt. hlubokomoftského proudéni ¢i puidni eroze. Alternativou
k zavedenym analytickym postuptim, pii nichz je uran
nejcastéji preveden do formy oxidu v chemické matrici oxidu
zelezitého, se ukazuji byt fluoridové matrice, jejichz hlavnimi
vyhodami jsou fadové vyssi dosahované hodnoty iontovych
proudii a vyznamné omezeni vzniku isobarickych interferenci.
Tyto vlastnosti byly opakované tuspésné demonstrovany
pfedev§im pro fluorid uranicity, doposud vsak nedoslo
k implementaci fluoridovych matric do postupl pro rutinni
analyzy, a to predevS§im diky problémim s navaznosti na
predchozi zpracovani pfirodnich vzorkt a Cistotou vyslednych
sloucenin. S ohledem na tyto skute¢nosti byla vyvinuta nova
metoda piipravy fluoridovych matric pro AMS stanoveni
B8y, spotivajici v redukci uranu ve vychozim roztoku
hydrazinem a nasledném spolusrazeni fluoridit s Nd v roli
neizotopniho nosige'. Jelikoz pii prvotnich méfenich bylo
dosazeno velmi slibnych vysledkd, zejména z hlediska
dosazenych iontovych vytézkl, jez dosahovaly pftiblizné
dvacetkrat vysSich hodnot neZli referenéni oxidickd matrice,
byl vyvinuty postup dale modifikovan nahradou neodymu
monoizotopnim praseodymem. Predpokladana je rovnéz
moznost vyuziti této matrice pfi stanoveni dalSich aktinoidu,
napk. **' Am &i izotopti Pu.

Tento vyzkum je soucasti projektu RAMSES (CZ.02.1.01/
0.0/0.0/16_019/0000728).
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Prostaticky specificky membranovy antigen (PSMA) je
membranovy protein typu I, ktery je vyrazn¢ exprimovan na
povrchu bunék rakoviny prostaty. Jednou z jeho hlavnich
funkci je zprostfedkovani internalizace ligandu. Tato vlastnost
PSMA se vyuziva v diagnostice a terapii rakoviny prostaty.

V pribchu let byly vyvinuty malé molekuly s vysokou
(napt. ®Ga, F, ''C, *Cu nebo ™*Y), ale i =zafici
terapeutickymi ('""Lu, **Ac). Jeden z téchto radioaktivné
znadenych  ligandd,  [®*Ga]PSMA-11, je  jednim
z nejrozsitengjSich radiofarmak zobrazeni karcinomu prostaty
metodou PET.

Ve vétsing postupll znadeni PSMA-11 pomoci *Ga se
reakéni slozky i vicekrat Cisti a reakéni smés je nezbytné
zahtivat. To prodluzuje cely proces, coz je sohledem na
kratky polodas radionuklidu ®*Ga (68 min) nezadouci.
Vysledkem je znacena sloucenina v relativné velkém objemu
pufru (5-10 ml), nebo v malém mnozstvi ethanolu, ktery se
obvykle odpati dosucha pied rozpusténim v piiméfeném
objemu vhodného rozpoustédla.

Cilem nasi prace bylo navrhnout a otestovat zpusob
znaceni, ktery redukuje nezbytny pocet krokd na minimum,
probiha prakticky kvantitativné za laboratorni teploty a vede
k produktu v piimétené malém objemu finalniho roztoku.

Prace realizované v Ustavu jaderné fyziky AV CR, v. v. i. byly
podporeny z projektu EATRIS-CZ (LM2015064).
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VLIV VLASTNOSTi HORNINOVEHO PROSTREDI{
NA MIGRACI RADIONUKLIDU

VACLAVA HAVLOVA*, MILAN ZUNA, TOMAS
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UJV Rez, a.s., Hlavni 130, Rez, 250 68 Husinec
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Horninové  prostfedi  jako  posledni  bariéra
multibariérového  konceptu  hlubinného tlozisté (HU)
radioaktivnich odpadi (RAO) plni primarni bezpecnostni
funkci Omezit transport radionuklidii do biosféry nizkou
hydraulickou vodivosti horninového masivu oproti jinym
horninovym  masivim'.  Soulasné i jeho vlastnosti
a charakteristiky vstupuji do bezpe&nostniho hodnoceni HU.
Pro popis migrace radionuklidd v horninovém prostredi
smérem od HU RAO k biosféte jsou vyznamné nasledujici
procesy:

—  rozpustnost radionuklidu
—  diftize do horninové matrice
—  sorpce na horninovou matrici

V ramci projektu Vyzkumna podpora bezpeénostniho
hodnoceni HU byly shromazdény horninové vzorky réiznych
typ magmatickych a metamorfovanych hornin Ceského
masivu. Cast horninového materidlu  reprezentovaly
i puklinové vyplné, jejichz charakteristiky mély doplnit
vstupni soubor pro budouci hodnoceni bezpecnost. Pro
vsechny horninové vzorky byla provedena mineralogicka
charakterizace (RTG analyza) a petrologickd charakterizace
vzorki®,

Puklinové vyplné¢ (napt. jilové mineraly, biotit,
oxyhydroxidy Fe, kalcit) maji obecné vyssi specificky povrch
¢i kationtovou vyménnou kapacitu, tj. vlastnosti, které mohou
vyznamné ovlivnit sorpci radionuklidd (viz Tabulka I).

Sorp¢ni experimenty byly provedeny s radionuklidy,
které vykazujic riznou miru sorpce na horninové vzorky
a vzorky puklinovych vyplni (napi. **Cs, %Sr, U, Se). Prvni
experimenty na materialech puklinovych vyplni ukazaly, ze
jejich pritomnost mize vyrazné napomoci zvySeni zachytu
radionuklidi (napf. 134Cs) pfi jejich migraci do biosféry,
a tedy i zvySeni bezpe&nostni funkce horninového prostiedi’.

Tabulka I
Hodnoty kationtové vyménné kapacity (CEC) pro vzorky
hornin a puklinové vypIng (oznadeny $edg)’

Vzorek Frakce CEC CECyunm Obsah slid
[meql00g™'] [meql00g™'] [hm. %]

PZV1 B 0,38 0,45 13

TIV1 C 0,07 0,13 5,5

PDV1 C 0,09 0,18 7

D2 C n.a. n.a. 5,5

S3-3 C 0,27 0,43 4

S3-4 C n.a. n.a. 4

S4-3 C n.a. n.a. 4.5

2842 C n.a. n.a. 11

2S84-4  C 0,07 0,25 <LOD
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Schéma 1. Sorpce vybranych radionuklidi na horniny a vzorky
puklinovych vyplni*

Hodnoty difuznich charakteristik byly experimentalné
stanoveny pomoci metody  prunikovych  difuznich
experimentti”>. Pro diftzni charakteristiky (efektivni difuzni
koeficient De) lze fici, pfestoze zkoumané vzorky pochazi
z riznych lokalit napii¢ CR a jedna se o riizné horninové
typy, ze ziskané diftizni efektivni koeficienty se pohybuji
v pomérné tzkém rozmezi: pro *H (4-10) - 10 ® m*s™', pro
*Cl (1-10)- 102 m?*s™! a pro I (14)- 102 m*s™"
U vzorkih metamorfovanych hornin se podafilo prokazat
aniontovou exkluzi, kterd vede k niz§im hodnotam D, pro ¢l
a '»I v porovnani s *H?.

Prezentované vysledky byly dosazeny vramci projektu
Vyzkumna podpora bezpecnostni hodnoceni hlubinného
uloziste, financovaného SURAO (SO2014-061-01) a v ramci
projektu EURAD WP FUTURE.
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GEOCHEMICKA CHARAKTERIZACE
KVARTERNICH CINSKYCH SPRASI S VYUZITIM
METOD AKTIVACNI ANALYZY

JIRI MIZERA, VACLAV SUCHY, JAN KAMENIK,
IVANA KRAUSOVA, VLADIMIR STRUNGA

Ustav jaderné fyziky AV CR, v.v.i., 250 68 Husinec-Rez
mizera@ujf.cas.cz

Kvartérni eolické sedimenty, pfedev§im sekvence sprasi
a paleoptd, predstavuji nejdelsi detailni zdznam kvartérnich
klimatickych zmén a poskytuji dilezita data pro
paleoenvironmentalni rekonstrukce. V oblasti Sprasové
ploginy v severni &asti centralni Ciny obecn& reprezentuji
vrstvy sprasi glacialni sucha obdobi zvysSeného piisunu prachu
pfinasené¢ho ze severu pievladajicim zimnim monzunem
avrstvy paleopiid interglacialni semiaridni obdobi s nizsi
eolickou depozici a zvySenou pedogenezi diky pievaze
teplého a vlhkého letniho monzunu z jihu. Profil kvartérnich
spraSovych sedimentii o mocnosti cca 175 m odkryty pobliz
Lingtai v jihozapadni ¢asti Sprasové ploSiny je vyznamnou
studijni lokalitou, v niz sekvence 33 stfidajicich se vrstev
spraSe a paleopidy piekryva svrchné miocenni formaci
¢ervenych jilti o stafi cca 2,6 mil. let. Studie se zamétila na
mladsi vrstvy posledniho glacialu (doby ledové) ve svrchnich
15 metrech profilu, v nichz byly v ramci cesko-¢inského
vyzkumného projektu v letech 1996-2000 identifikovany
globalni geomagnetické exkurzni udélosti — Laschamp pred
47 a7 38 tis. lety a Mono Lake pred 27 az 26 tis. lety'.

Pro detailni geochemickou charakterizaci celého
souboru  osmdesati vzorkd  byly pouzity metody
instrumentalni neutronové a fotonové aktivacni analyzy
(INAA a IPAA) — kratkodoba INAA pro makroprvky,
dlouhodoba INAA pro stopové prvky, a pro vybrané vzorky
IPAA pro stanoveni Y, Zr a Nb. Geochemicka data byla
porovnavana s piedchozi pedologickou charakterizaci profilu
a s mefenim magnetické susceptibility a jasné prokazala,
pfedev§im na obsahu vapniku a prvkd asociovanych
sjilovymi mineraly, stfidani glacialnich a interglacialnich
obdobi. Geochemicka charakterizace ¢inskych sprasi poskytla
téz dikaz podporujici nasi hypotézu piivodu australoasijskych
tektitd, podle niz maji tato impaktova skla stejny zdrojovy
r{lat}e}giéﬂ jako sprase — sedimenty v poustich severozapadni
Ciny”.

Studie byla podporena MSMT v ramci projektis LM2015056,
LM2015074 a CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728.
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strunga@uijf-cas.cz

Pyrobitumens are natural bituminous substances mostly
insoluble in organic solvents as a result of molecular cross-
linking. Bituminous crack fillings, lenses, and veins from
Permian Rudnik member sedimentary rocks in Krkonose
Piedmont Basin may locally contain significant amounts of
uranium. The uranium is found in several microns to tens of
micron size uraninite grains encapsulated within the
pyrobitumen (anthraxolite) matrix. Due to this, the radiogenic
system appears to be well preserved for radiometric age
determination of the uranium mineralization.

Parnell' in his study suggested Jurrasic age of the
anthraxolite, based on a simplified method of chemical dating
using electron microprobe.

Neutron activation analysis, microbeam analytical
methods, chromatography, mass spectrometry and vibrational
spectroscopy methods were employed to obtain data for our
study. Obtained FTIR spectra of anthraxolites show
continuous changes in relation to uranium content that is
attributed to radiation-induced alteration of the bituminous
matrix. Our study re-examines the possible range of the
mineralization age as well as suggests the possible source of
uranium, based on the lead isotopic composition of the
uraninite.

The study has been supported by the Czech Science
Foundation (GACR) project 19-05360S “Radiolytic alteration
of organic matter in uraniferous environments”. It has been
performed using open access infrastructures CANAM (Center
of Accelerators and Nuclear Analytical Methods) and SUSEN
(Sustainable Energy) funded by the Ministry of Education,
Youth and Sports of the Czech Republic within projects
LM2015056, LM2015093, R4S - LQ1603.
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7L-07
POUZITI GRAFENOVE ANALYTICKE ELEKTRODY
PRO ANALYZU URANU VE VODNYCH SYSTEMECH

MARTIN STRAKA, LORANT SZATMARY, MICHAL
SUHAJEK

UJV Rez, a.s., Hlavni 130, 250 68 Husinec-Rez
martin.straka@ujv.cz

Pfitomnost uranu ve vodach pfirodniho i antropogenniho
puvodu vytvaii poptavku po zplsobech systematického
monitorovani jeho koncentrace. Nova analyticka elektroda
zalozena na praskovém grafenu a ekvivalentni dobfe znamé
a §iroce pouZivané grafitové pastové eletrodé’, byla testovana
na schopnost analyzovat obsah uranu ve vodném systému
metodou diferencialni pulzni voltametrie. Testovana byla téz
chemicka sorpce uranu na praskovém grafenu pro zhodnoceni
jejtho vlivu na celkové vysledky. Vysledky nicméné
naznacuji, ze k chemické sorpci prakticky nedochazi
acelkové vysledky je tak mozno interpretovat Cisté
z elektrochemického hlediska.

Hlavnim cilem prace je posoudit moznosti vyvoje
analytické elektrody pro pouziti pii koncentracich typickych
pro dilni kaly a laguny vzniklé po té€zbé€, stejné jako pro
prilehlé piirodni vody’. Elektroda byla proto testovéna
v oblastech koncentraci na trovni ppm a nizsich (az do tadu
desitek ppb). Elektroda vykazuje Cistou odezvu s linearni
kalibra¢ni ktivkou. Dosazené vysledky byly porovnany
sméfenim ICP-MS a vykazuji dostatenou shodu.
Elektrochemickd méteni s elektrodami tohoto typu mohou
slouzit jako rychla, snadno pouzitelna a relativné levna
alternativa  bézn€¢  pouzivanych  metod  vyzadujich
komplikovanou a nakladnou instrumentaci. Ziskané vysledky
budou take slouzit jako znalostni baze pro vyvoj grafenovych
elektrod obohacenych o sorbenty, které jsou selektivni ve
vztahu k uranu a umozni pouziti elektrody v kombinaci
s realnymi komplexnimi vzorky.

o, =
M.

E(V) vs. Pt

Obr. 1. Diferencialni pulzni voltammogram pro dva roztoky
uranylu rozdilné koncentrace. Pracovni elektroda: grafen,
pomocna elektroda: sklografit, kvazi-referen¢ni elektroda: Pt

Pro experimenty byl vyuzit komercéni grafen (Sigma-
Aldrich), jako pojivo byl vyuzit mineralni olej Sigma
v poméru do 20 hm. %.
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kapalinou pro sorpci a detekci uranu a tézkych kovii .
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POVRCHOVO-KOMPLEXACNE MODELY
TECHNECISTANU NA KOMPOZITE BIOUHLIE/
MONTMORILLONIT - VSADZKOVE A DYNAMICKE
SORPCNE STUDIUM
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Praha 1, Ceska republika, b Katedra Jjadrovej chémie,
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martin.dano@fjfi.cvut.cz

Prispevok prindsa vysledky z vyskumu sorpénych
vlastnosti dvoch typov sorbentov: BC1 pripraveny pyrolyzou
bambusu a BC2 jeho kompozit s montmorillonitom K10
(cit."). Ciefom bolo zistit' ich aplikovatelnost v separacii
TcOs z vodného prostredia pouzitim NHsReOs ako nosica.
Povrchové  vlastnosti sme skimali metédou XRF
a potenciometrickymi titrdciami za ucelom identifikacie
funkénych skupin®. Aplikovali sme dva modely — model
chemickej rovnovahy a i6novo-vymenny model. Vsadzkové
experimenty nam poskytli informécie o vplyve pH a kinetike.
V dynamickom usporiadani experimentov sme pouzili
atematicko-fyzikalne modelovanie®. Vyznamné je zistenie, e
pre sorpciu je optimalna oblast pH 2 -3, ¢o nasvedCuje
pritomnosti nie len protonizovanych funkénych skupin, ale aj
kovov v anidnovej forme: TcOs« a ReOs. Vysledky
poukazuji na vhodné sorpéné vlastnosti obidvoch skimanych
sorbentov.  pre  TcOs, pricom BC2  kompozit
s montmorillonitom K10 vykazuje vys$Siu sorpénu kapacitu
a rychlejsiu kinetiku.

Tento prispevok bol financovany Operacnym programom

vy ¢ CZ.02.1.01/0.00.0/16_019/0000728 — Vyzkum
ultrastopovych izotopii a jejich vyuziti v socidlnich
a environmentalnich  védach urychlovacovou hmotnostni

spektrometrii. Tato praca bola podporend Agenturou na
podporu vyskumu a vyvoja na zdiklade Zmluvy ¢. APVV-18-
0534.
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SORPCE VYBRANYCH RADIONUKLIDU
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Pro hodnoceni bezpeénosti tlozist radioaktivnich
odpadli, véetné¢ hlubinného ulozisté vyhotelého jaderného
paliva, je nutné zkoumat chovani radionuklidi, které budou
v ulozistich pfitomny. Mezi tyto radionuklidy patii vedle
uranu napf. radium, stroncium a baryum. Jejich migrace je
ovlivnéna sorpci na materialech inzenyrskych bariér ulozist,
které mohou byt i na bazi cementu. V této studii byla
sledovana sorpce vybranych radionuklidi na cementové
materialy. Chovani radionuklidi je popsano distribu¢nim
pomérem (Ry) mezi kapalnou a pevnou fazi (L/S) nebo
sorpéni izotermou.

K experimentim byla pouzita vytvrdla cementova pasta
(HCP, typ CEM ) a synteticka cementova faze (CSH).

Hodnoty Ry ziskané pro sorpci Ra a Sr (Casto
oznatovaného jako analog Ra') na komeréni cementovy
material HCP CEM 1 byly primérné rovny 90 L kg ' pro Ra
a9 L kg pro Sr; bylo zjisténo, Ze hodnoty Ry pro Ra rostou s
rostoucim pomérem fazi L/S. Pfi¢inou tohoto chovani je
zjevné nelinearita sorpéni izotermy, zde konvexniho typu.
Sorpce Sr se naopak zdd pomérem fazi neovlivnéna, coz
koresponduje s izotermou blizici se linearnimu tvaru.

Sorpéni experimenty se syntetickou cementovou fazi
CSH potvrdily vyrazné rozdily v sorpénim chovani mezi Ra,
Ba a Sr, pfi¢emz hodnoty Ry rostly v pofadi Sr (~ 100 L kg™")
< Ba (~ 650Lkg") < Ra (~ 2000 Lkg'). Podobn& byl
potvrzen rozdil mezi sorpci na skute¢né cementové materialy
a cistou fazi CSH, kterd je hlavni sorp¢ni slozkou
v hydratovaném cementu'.

Tato prace vznikla za podpory projektu Evropské unie pro
vyzkum a odbornou pripravu v ramci programu Horizont
2020 Evropského spolecenstvi pro atomovou energii
(EURATOM) (H2020-NFRP-2014/2015) v ramci grantove
dohody ¢. 662147 (CEBAMA) a grantu Studentské grantové
soutéze CVUT ¢. SGS19/1930HK4/3T/14.
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REPOSITORY
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Activation product *Ni (7}, =76+ 5-10%y)' represents
one of a key radionuclide in the safety assessment of the deep
geological repository. In order to determine nickel behaviour
in barrier materials, radioisotopes of shorter half-life or stable
isotopes are used>™. ®Ni (Ty,=101,2+1,5 y)5 was used for
this study. However, due to high retardation of nickel and **Ni
being pure beta emitter, the determination of sorption and
diffusion characteristics is challenging. This work, therefore,
aims to develop procedures for determining sorption and
diffusion properties of nickel in various barrier materials.

The following barrier materials were chosen: bentonite
BaM (the Czech commercial bentonite), Na-Kunipia (purified
Kunipia F® bentonite into the Na-form), concrete (CEM I),
and two hostrock samples from Bukov URF (biotite
migmatite and migmatized biotite gneiss)®®. Batch sorption
experiments were performed with all materials whereas
diffusion experiments with bentonites only. Planar source
diffusion method, in which tracer diffuses in the saturated
sample, was chosen to allow obtaining the diffusion
coefficient in a reasonable time span. On the other hand, this
requires to measure beta activity in bentonite slices. Several
desorption solutions were tested to extract the retarded **Ni
from bentonite samples into the liquid phase for the
subsequent liquid scintillation counting.

Depending on the water composition, nickel will occur
in the form of Ni** and complexes (e.g. carbonates,
hydroxides, chlorides), which has a great effect on its
migration behaviour’. Nickel speciation, calculated with
PhreeqC, was therefore considered in the development of
methods and interpretation of the experimental results.

An enormous decrease of ®Ni activity (no carrier added)
was observed in the liquid phase after the interaction with all
materials. The methodology of batch experiments was
therefore redesigned in order to get reliably measurable **Ni
activities. Under the same ionic strength, higher sorption of
nickel was observed for Na-Kunipia. First diffusion
experiments with Na-Kunipia have shown low nickel
mobility. The most effective way to extract “Ni from
bentonite slices is acidification so far.

This work has been partly funded by EJP EURAD WP Future.
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Obsah prvkovych piimési v zachycenych vzorcich
heroinu a kokainu mize byt uzitecnou informaci pro
zjisStovani ptivodu a zptisobu nakladani (napt. fedéni) s t€mito
omamnymi a psychotropnimi latkami. Instrumentalni
neutronova aktivacni analyza (INAA) miize byt pro tento ucel
vyhodna, napiiklad z divodu nedestrukéniho charakteru
metody (bez nutnosti rozkladu), nizké zavislosti na slozeni
matrice, praktické absenci chyby slepého pokusu, moznosti
vyjadieni nejistoty vysledku pro kazdé jednotlivé stanoveni.
Vzhledem k dobie definovanému teoretickému principu
ziskala metoda INAA statut primarni metody méfeni pro
chemickou analyzu'.

Vyuziti INAA pro stanoveni prvkd v redlnych vzorcich
heroinu a kokainu bylo demonstrovano ve studii
proveditelnosti®. Pro plné vyuziti potencialu INAA v analyze
téchto latek byla provedena série méteni s Cistym heroinem
a kokainem. Vzorky byly také v rtizné mite natfedény latkami,
které jsou pouzivany v fetézci producenti a distributort
(kofein, lidokain, paracetamol, fenacetin).

Heroin a kokain je obvykle dostupny pro analyzu
v malych mnozstvich. Proto byl protokol INAA upraven pro
navazku pfiblizn¢ 40 mg. Peclivé byl vyhodnocen signal
pochazejici z ozatovaciho pouzdra, ktery by mohl ovlivnit
stanoveni nizkych obsahti naptiklad sodiku a lanthanu.

Zkoumané materialy, pokud jsou ve formé
hydrochloridu, obsahuji pfirozené vysoky obsah Cl (jednotky
hmotnostnich procent). Aktivaci neutrony vznika radioaktivni
izotop **Cl s polotasem piemény 37 minut, ktery zvysuje
detekéni limit INAA pro prvky stanovované pomoci
radionuklidi s poloCasem pfemény krat§im nez pfiblizné
5 hodin. Pomoci doplnéni méfeni po delsi vymiraci dobé od
kratkodobé aktivace bylo dosazeno lepsSich podminek pro
stanoveni naptiklad Mn.

Tato prace vznikla za podpory grantu Ministerstva vnitra CR
¢islo VI20192022162.


https://www.pvpbukov.cz/en/about-urf/

Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

LITERATURA
1. Greenberg R. R., Bode P., de Nadai Fernandes E. A.:
Spectrochim. Acta B 66, 193 (2011).

2. Kucera J., Kamenik J., Sabol J., Sestak B., Kolat P.,
Roman M.: Sbornik prispévkii z konference Pokroky
v kriminalistice 2017, s. 101, Policejni akademie CR
v Praze, Praha 2018.

7P-05

CHARAKTERISTIKA EXTRAKCNYCH VLASTNOSTI
CHALMEX PROCESU PRE SEPARACIU Am(III)
A Eu(III)

MIRIAM MINDOVA', PETR DISTLER?, JAN JOHN?,
DMYTRO BAVOL?, BOHUMIR GRUNER"

“ Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikdalné
inzenyrskda, CVUT, Biehova 78/7, 115 19 Praha 1, * Ustav
anorganické chemie Akademie véd CR v.v.i., Hlavni 1001,
250 68 Rez

miriam.mindova@yfjfi.cvut.cz

Pre separaciu trojmocnych aktinoidov a lantanoidov boli
doposial’ vyvinuté rozne extrakéné procesy. Medzi nich patri
aj proces CHALMEX (Chalmers Group Actinide Extraction).
Jeho organicku fazu reprezentuje extrakénd molekula CyMey-
BTBP (Schéma 1), dalej extrakéné Ccinidlo a zaroven
rozpustadlo TBP (tributylfosfat), ktory sa pouziva v PUREX
procese na separaciu U(VI) a Pu(IV), a rozptstadlo FS-13
(fenyltrifluormethylsulfon), ktoré doposial’ vykazovalo dobra
stabilitu voci ionizujucemu Ziareniu (Schéma 2). Kvapalinovu
extrakciu prevadzame z vodnej fazi, v tomto pripade 4M
kyseliny dusicnej'~.
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Kedze pri prepracovani oziareného jadrového paliva
bude extrakény systém vystaveny vysokej davke, ktord moze
sposobit’ degradaciu Cinidla aj rozpustadiel a ich naslednu
neschopnost’ extrahovat, je potrebné najprv dany systém
vyskusat' v laboratornom meradle, oziarit’ ho a skimat’ jeho
chovanie a vlastnosti. Bola skumana kinetika extrakcie
avplyv teploty na hodnotu extrakénych  velidin.
Z nameranych dat boli vypocitané termodynamické veli¢iny
a rychlostné koeficienty.
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Nasledne, pre priblizenie sa skutoCnosti behom
prepracovania, bol systém oziareny pomocou urychlenych
elektronov réoznymi davkami az do 500 kGy pri Styroch
roznych teplotach. Taktiez boli skimané rozdielne chovania,
ked bola oziarena samotna organicka faza a ked’ organicka
faza bola v kontakte s kyselinou dusi¢nou.

U oziarenych syst¢émov bola Studovana zostatkova
koncentracia CyMe,-BTBP a TBP v zavislosti na davke.
Dalej bola stanovend &truktira degradaénych produktov
a aduktov, ktoré v organickej faze pocas ozarovania vznikaju.

Tdto prdaca vznikla za podpory grantu MSMT CR, projekt
Centrum  pokrocilych  aplikovanych  prirodnich  ved
(CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778), grantu SGS CVUT
v Praze (SGS18/192/OHK4/3T/14) a grantu Horizon 2020
Euratom Research and Innovation Programme of the
European Union (projekt GENIORS, No. H2020-755171).
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Proces i-SANEX (Innovative Selective ActiNide
Extraction) je jednim z procesi pro separaci minoritnich
aktinoidd od lanthanoidti béhem pfepracovani ozafeného
jaderného paliva. Pfi zpracovani ozafeného jaderného paliva
navazuje i-SANEX na proces PUREX. Zakladnimi aspekty
i-SANEX procesu jsou pfitomnost maskovaciho Cinidla ve
vodné fazi, které¢ selektivné tvofi slouceniny s An(III)
v prostiedi HNO;, a extrakce Ln(III) N-donorovym ¢inidlem
TODGA do organické faze'.

Pro uvodni charakterizaci systémid byly studovany
termodynamickeé, kinetické a separa¢ni vlastnosti (rozdélovaci
poméry a separacni faktory) systém s hydrofilnimi
maskovacimi ¢inidly TS-BTP a TS-BTBP, které jsou na
Schématu 1, pfi teplotdich 15, 25, 35 a 45 °C. Ziskané
vysledky zmény entropie, zmény entalpie, hodnot
rozdélovacich pomért a separacnich faktortt pro Am(IIl) a Eu
(IIT) ve studovanych systémech byly porovnany s hodnotami
uvedenymi v literatufe. Pro extrakci Eu(Ill) byl pro
maskovaci ¢inidlo TS-BTP rovnéz urcen kineticky model
a vypoctena aktivacni energie a frekvenéni faktor reakce.
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Zakladem dalSich experimentd bylo ozafeni extrakénich
systéml riznymi davkami urychlenymi elektrony o stfedni
enegii 3,5 MeV za ucelem simulace radiacni zatéze, které
budou tyto systémy vystaveny béhem piepracovani ozareného
jaderného paliva. Timto zsptisobem byly ozateny dva typy
systémi. Prvni obsahoval pouze 0,35M HNO;, ve které bylo
pfitomno 18 mM maskovaciho ¢inidla, zatimco v druhém
systétmu byla rovnéz pfitomna organicka faze — 0,2 M
TODGA/5% oktan-1-ol v kerosenu. V zavislosti na
absorbovanych davkach (0, 50, 100, 150, 200 a 300 kGy),
teploté¢ a slozeni ozafovaného systému byly vyhodnoceny
separacni vlastnosti jednotlivych systémi. U ozafenych
systtmid byla dale metodou HPLC-ESI-MS studovéna
zbytkova koncentrace maskovacich c¢inidel a extrakéniho
¢inidla TODGA.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR, projekt
Centrum  pokrocilych  aplikovanych  prirodnich  véd
(CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778), grantu SGS CVUT
v Praze (SGS18/192/0OHK4/3T/14) a grantu Horizon 2020
Euratom Research and Innovation Programme of the
European Union (projekt GENIORS, No. H2020-755171).
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Vyhoreté jadrové palivo je jadrové palivo, ktoré bolo
oziarené v aktivnej zone jadrového reaktora a bolo z nej
natrvalo odstranené. Vyhoreté jadrové palivo sa moze
povazovat’ bud’ za pouzitelny zdroj energie, ktory sa moze
prepracovat’, alebo sa mdze urcit’ na kone¢né ulozenie, ak sa
povazuje za radioaktivny odpad. Poziadavky na nakladanie
s vyhoretym jadrovym palivom vymedzuje atdbmovy zakon —
¢. 541/2004 Z. z. o mierovom vyuzivani jadrovej energie
azakon ¢. 308/2018 Z. z. o Nérodnom jadrovom fonde
aozmene a doplneni atdomového zakona. Prispevok sa
zaobera pravnou upravou nakladania s vyhoretym jadrovym
palivom v podmienkach Slovenske;j republiky so zretefom na
zodpovednost’ pri nakladani a vplyv ulozeného vyhoretého
jadrového paliva na Zivotné prostredie a zdravie obyvatel'stva.

Tento prispevok bol podporeny Agenturou na podporu
vyskumu a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-18-0534.
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The significance and novelty of our study is mainly in
the use of bamboo as a cheap and easily accessible fast-
growing starting material for the preparation of a biochar-clay
composite, which adsorbs effectively nitrates from aqueous
solution. We described in detail a method for preparation of
biochar from bamboo in an experimental reactor and
subsequent preparation of its composite with a clay mineral,
montmorillonite. We show that the prepared composite may
be used as an efficient adsorbent for the removal of anions
from wastewater or industrial effluents. In our study we
focused on nitrates which in this respect represent a serious
environmental issue. We also describe the kinetics of the
adsorption process. For further improving the sorption
characteristics, a biochar/montmorillonite composite was
produced and synthesized in an experimental pyrolysis
reactor, using bamboo as biomass feedstock. The composite
was characterized by physico-chemical and structural
methods (FTIR, SEM, SEM/EDX, SSA, low temperature
nitrogen adsorption method). The adsorption studies for
removal nitrates from aqueous solutions were investigated by
batch method at laboratory temperature. The experimental
data were fitted by three adsorption models (Langmuir,
Freundlich and DR; R2 > 0.93). The maximum adsorption
capacity achieved by biochar was about 6 and by biochar/
montmorillonite composite 9 [mg g']. The results suggest
that the bamboo-based biochar/montmorillonite composite
can be used efficiently in the treatment of industrial effluents
or wastewater containing anionic pollutants.

This work was supported by the Slovak Research and

Development Agency under the contract No. APVV-18-0534
and Scientific Grant Agency VEGA, Project No. 1/0507/17.
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Redoxni pritocna baterie (RPB) je technologické
zafizeni umoznujici velkokapacitni uskladnéni elektrické
energie. RPB se vyuziva pfedevSim ve spojeni
s obnovitelnymi zdroji energie, jako jsou fotovoltaické ¢i
solarni elektrarny. Klicovou slozkou této baterie je elektrolyt
podléhajici vratné redoxni reakci. Historicky
nejvyuzivangj§imi elektrolyty v RPB jsou soli vanadu.
Z pohledu ceny a s ptihlednutim k ekologickym aspektiim je
vSak mnohem perspektivngjs§i vyuziti elektrolyti na bazi
organickych sloucenin. Proto je v soucasnosti vénovana
pozornost piedevsim vyvoji novych organickych elektrolytti,
které by v budoucnu nahradily materily anorganické'.

Obrovskou vyhodou organickych materialti je moznost
jejich strukturdlni modifikace. Témito modifikacemi lze pak
snadno ladit elektrochemické vlastnosti cilovych elektrolyta.
Klicovym strukturnim motivem v organickém elektrolytu je
vhodné oxidacni ¢i redukéni centrum podléhajici vlastni
elektrochemické redoxni reakci. AvSak pouze chemicka
stabilita oxidované 1 redukované formy organického
elektrolytu zajisti pozadovanou reverzibilitu dané redoxni
reakce. Jelikoz pfi elektrochemickych redoxnich reakcich
byvaji Casto generovany castice s neparovymi elektrony, musi
byt zajisténa jejich stabilita nejlépe pomoci rezonance do
piilehlého p-systému. Proto jsou v soucasnosti konstruovany
organické redoxni systémy zalozené piedevS§im na (hetero)
aromatickych skeletech?.

RPB mohou pracovat ve vodnych i nevodnych
prostiedich.  AvSak  zpohledu  ceny, bezpeCnosti
a ekologického hlediska je v dne$ni dobé intenzivné rozvijena
oblast organickych, ve vodé rozpustnych elektrolytl.
Takovéto organické materialy museji byt dale dekorovany
vhodnymi solubilizujicimi skupinami zajiStujicimi vysokou
rozpustnost ve vodé¢ (> 1 M). Mezi organické, ve vodé
rozpustné slouceniny s nejvy$$im komercionalizacnim
potencidlem v oblasti RPB patii bezesporu derivaty
anthrachinonu, flavinu & 4,4’ -bipyridinu (viologenu)'.

V ramci nasi pracovni skupiny se proto stal viologen
modelovou molekulou pro ndvrh a syntézu podobnych
pyridinii, u nichz byl systematicky zkracovan/prodluzovan
p-systém ¢i ménéna poloha atomi dusiku (Schéma 1). Tyto
sloueniny  byly  nasledné¢  podrobeny  primarnim
voltametrickym testim. Na jejich zakladé¢ byly podrobné
diskutovany vztahy mezi strukturou cilového elektrolytu a
jeho elektrochemickymi vlastnostmi®.
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Schéma 1. Struktury cilovych organickych elektrolyti

Tato prace vznikla za podpory projektu , Baterie na bdzi
organickych redoxnich latek pro energetiku tradicnich i
obnovitelnych zdrojut (ORGBAT) “, reg. C.:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_025/0007445, financovaného z EFRR.
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Pyrimidin, neboli 1,3-diazin, je elektron-deficitni
heterocyklus hojné vyuzivany v rozliénych odvétvi chemie'.
Jeho vlastnosti, jako vysoka aromaticita, bazicita, schopnost
koordinovat ionty kovi, a elektronakceptorni charakter ¢ini

z pyrimidinu  vhodnou strukturni jednotku pro design
slouenin s  pozadovanymi  chemickymi, optickymi
a elektronickymi  vlastnostmi. Diky témto vlastnostem

pyrimidin nachazi své uplatnéni ve fabrikaci OLED
(organickd svétlo emitujici dioda, z angl. organic light-
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emitting diode) zafizeni jako: (i) fluorescencni material, (ii)
fosforescen¢ni material, (iii) TADF material, (iv) hostitelsky
materidl, (v) elektrony pfenasejici materidl’. Vzhledem ke
zvySujicimu se poctu luminofort pro aplikaci v OLED
technologii se otazka vné&jsi ucinnosti a barevné Cistoty
produkovaného svétla stava podstatngjsi. Pfi porovnani
sostatnimi  SestiClennymi  dusikatymi  heterocykly od
pyrimidinu odvozené materialy hraji podstatnou a jedinecnou
roli v OLED technologii.

V tomto kontextu byla pfipravena série trojramennych
push-pull molekul s pyrimidinem jako centralni akceptorni
jednotkou, akridinem, methoxy a difenylamino perifernimi
donory (obr. 1).
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Obr. 1. Schématické znazornéni emisnich vlastnosti

pyrimidinovych derivati
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V poslednich desetiletich zna¢né narista popularita
organickych materidltl s aplikacemi v optoelektronice. Na
slouCeniny zalozené na konjugovaném systému ndsobnych
vazeb s riznym uspoiadanim' a poétem elektron donornich
a akceptornich skupin je zaméfena velka pozornost z hlediska
potencialniho  vyuziti v organickych svétlo-emitujicich
diodach, fotovoltaickych  zafizenich s aktivni  ucasti
organickych materiald, nelinearni optice nebo v materialech
se senzorickymi vlastnostmi (pH senzory, senzory iontd
a dal$i). Trifenylaminy jsou Siroce zkoumany jako centralni
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elektron donory v tzv. push-pull slouceninach. Navazanim
jednoho az tii elektron akceptornich pyridinovych kruht,
ptipadné v kombinaci s dal$imi elektron donornimi skupinami
byly pfipraveny chromofory s emisi zavislou na pH prostiedi.
Podle mnozstvi pfidané kyseliny tak bylo mozné vratné
zménit barvu emitovaného zafeni od modré pies bilou az po
lutooranzovou®. V ramci naseho vyzkumu byl studovan vliv
rozvétveni struktury, délky p-systému i vliv poctu navazanych
elektron akceptornich pyridint stejné jako elektron donornich
methoxy, karbazol a methoxythiofenovych skupin (obr. 1).

Obr. 1. Trifenylaminy s riznym strukturnim uspoifadanim

Tato prace vznikla za podpory projektu ,, ORGBAT", reg. ¢.:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_025/0007445, financovaného z EFRR.
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Inhibitory tyrosin-kinas predstavuji jednu
z nejintenzivnéji zkoumanych skupin 1éCiv, jelikoz moderni
medicin€ umoznily cilen¢ provadét zasahy do regulace mnoha
bunénych procesi. Tim byla oteviena cesta ke zcela novym
moznostem v 1é¢bé autoimunnich, respiracnich a piedevsim
nadorovych onemocnéni'. Jednim z1éGiv, které nasly
uplatnéni v klinické praxi®, je Nintedanib 1. Farmakofor
tohoto potentniho inhibitoru tyrosin-kinas tvofi 3-[amino(aryl)
methyliden]-1,3-dihydro-2H-indol-2-onova  struktura 2.
Vna§i vyzkumné skuping byla nedavno® vyvinuta nové
synteticka cesta vedouci ke slou¢eninam tohoto strukturniho
typu Eschenmoserova reakce 3-bromindol-2-ond 3
s aromatickymi thioamidy 4. V ramci zkoumaéni obecnosti
reakce a vlivu substituce pouZitych reaktantd byla pfipravena
fada strukturné¢ blizkych sloucenin, vcetné néekolika
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v literatute’ jiz znamych derivatl s popsanou biologickou
aktivitou.

HN O Nintedanib 1 (\N/
N
X \)
MeOOC
O i
R
N
R3
— !
_R® N,
I\\ —O+|\\ N _.R1\\ Y R4
= N 3 P 4 R4 | 0
H Z~N

R' = H, 5-Cl, 5-Br, 5-NO,, 5-MeO, 6-Cl, 6-COOMe .
R2 = H, 3-1, 4-Cl, 4-MeO, 4-CF,

R3 =H, Ak, Bz, Ar

R*=H, Ak

Schéma 1.
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Technologie ALD (Atomic Layer Deposition) umoziiuje
tvorbu libovolné vysokych a uniformnich tenkych filmi na
rizné tvarované povrchy, a to i za mirnych podminek. Tenké
vrstvy chalkogenti pfechodnych kovi (TMD — Transition
Metal Dichalcogenides) poskytuji slibné vlastnosti ve
fotokatalyze, pfi vyuzitich jako elektrod pro Li baterie ¢i
polovodicii. Pro depozice selenidii pomoci ALD se vyuzival
H,Se, jehoz hlavni nevyhodou je vysoka toxicita. Jako velice
uzite¢né se pozdéji ukdzaly bis(trialkylsilyl)selenidy, které
poskytuji vysokou reaktivitu, tékavost a zaroven termalni
stabilitu.

Tato prace se zabyva rozSifenim bis(trialkylsilyl)
selenidové fady o jejich analogy bis(trialkylstanyl)selenidy
a dale cyklické silylselenidy, jenz si ponechavaji pozadované
vlastnosti jako dostate¢na tékavost, ¢i termidlni stabilita,
avSak poskytuji snizenou citlivost vici vzdusné vlhkosti.
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Struktura pfipravenych latek byla potvrzena pomoci GC/MS
a heteronuklearni NMR spektroskopie. DSC a TG analyzy
pak poskytly informace o termalnich vlastnostech, které jsou
kli¢ové pro vyuziti v ALD. Vybrané derivaty byly nakonec
testovany jako ALD prekurzory pfi tvorbé tenkych filma
MoSe;.

Tento projekt je financovin Grantovou agenturou Ceské
republiky (18-03881S).
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of Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
jakuborvos@gmail.com

Possesing a unique combination of magnetic and
photoresponsive properties, spin-crossover complexes with
photoisomerisable ligands are studied intensively, because of
their potential use in preparation of modern photoactive
materials'?. Light-induced change in ligand structure can alter
spin state of acomplex, which is accompanied with
modification of magnetic properties. This feature is of a great
interest in the search for new high capacity memory media
and photoswitches?’. Lack of commercially available
photoactive ligands and their non-trivial preparation
encouraged us to explore and create new synthetic pathways
to access some of these interesting compounds.

Here we present synthesis of novel bidentate and
tridentate pyridine-based ligands, bearing photoswichable
azobenzene and anthracene moieties (Scheme 1). Ultilising
base catalysed Mills reaction® or Buchwald-Hartwig coupling
of N-Boc-arylhydrazines followed by oxidation®, we
successfully created ligands 1 and 2 in up to 65 % overall
yield from commercially available starting materials.
Ethynylanthracen-1-yl derivatives 2 were synthesized via

Sonogashira cross coupling.

YA Y Y

ﬁ\j/LY Y Y
\R
1

R
Y=N,0O,S 2
R = N=N-Ar
ethynylanthracen-1-yl

Scheme 1. Structures of synthesized ligands

Grant agencies (APVV-18-0197 and VEGA 1/0552/18) are
acknowledged for the financial support.
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Proteasom je proteinovy komplex pfitomny ve vSech
eukaryotickych buiikach. Je zodpovédny za degradaci jiz
nepotiebnych nebo poskozenych proteint. Tyto proteiny jsou
nejprve oznaceny ubiquitinem a nasledné rozlozeny na
jednotlivé aminokyseliny protolytickou reakci, ktera S$tépi
peptidickou vazbu za pomoci enzymu tzv. proteas. Tento d¢&j
probiha specidlné na proteasomu 26S, ktery rozeznava
proteiny s oznacené ubiquitinem. Proteasom 26S se sklada ze
dvou ¢asti — fidici jednotka a jadro. Jadro se dale sklada z 28
podjednotek rozdélenych do 4 kruhtt (2 vn&jsi a 2 vnitini)' .

Inhibice proteasomu je jednou ze strategii pro potlaceni
nekontrolovatelné proliferace buiieck mnohocetného myelomu.
Na§  predchozi  vyzkum  objevil nové  derivaty
O-benzylsalicylamidli s peptidickym fetézce skladajicim se
zL-leucinu a L-fenylalaninu zakonéenych aldehydickou
funkéni skupinou, které vykazuji antiproteasomélni aktivitu®.

Nyni se soustfedime na nové aminokyseliny, jako jsou
L-tryprofan, L-norleucin, L-cyklohexylalanin a L-prolin
v kombinacich s  L-leucinem a  aldehydickou ¢&i
vinylsulfonovou funkéni skupinou.

Zamefili jsme se na origindlni derivaty se tfemi
aminokyselinami a to konkrétn€ na kombinaci dvou L-leucinti
s jinou teti aminokyselinou, ktera se nachazela peptidickém
v fetézci bud’ uprostfed, anebo na konci fetezce. VSechny tyto
derivaty byly, pfipadné budou testovany na proteasomalni
aktivitu.

Tato prace
technologicke,
038478S.

vznikla za podpory Fakulty chemicko-
Univerzity Pardubice a projektu GA 18-
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Organic electronics is a rapidly boosting technology, in
which electronic memory devices represent an important but
not yet developed part. For the targeted applications of
organic electronics, like RFID tags used for smart packaging,
for manufacturing and warehouse automation or security
systems, simple low-level performance devices are required,
which could be produced by printing. Resistive-type memory
elements (ReRAM) made from switchable resistive organic
materials can fulfill such requirements. Electrical bistability
usually arises from changes of the intrinsic materials
properties, such as phase, conformation, charge transfer or
redox state, in response to the applied electric field.

We present here a resistor-type memory (ReRAM)
based on thin films of molecularly-doped polymer made of
soluble poly[2,5-(2-octyldodecyl)-3,6-diketopyrrolopyrrole-
alt-5,5-(2,5-di(thien-2-yl)thieno [3,2-b]thiophene)] (DPPDTT)
mixed with a soluble low-molecular weight 2-diethyl-
aminopropyl perylene (Per-2DEAPA) acceptor additive.
Alternatively, multilayer structures with an added thin
insulating layer of poly[2-cyanoethyl(vinyl)ether with
admixed Au nanoparticles were prepared, which showed
pronounced and reproducible hysteresis in their current
voltage characteristics. Depending on the composition, the
maximum achieved ON/OFF ratio was about 10° with
writing/erasing voltage +/—5 V and reading at applied 0.5 V.

As a second system single component polymer
rewritable resistive memory devices were prepared using
anewly synthesized poly(N-(3-(9H-carbazol-9-yl)propyl)
methacryl-amide) sandwiched as a thin film between glass/
ITO and Al electrodes. The polymer was prepared by a radical
polymerization of the N-(3-(9H-carbazol-9-yl)propyl)-
-methacryl amide using azobisisobutyronitrile as a radical
initiator. The molar mass of the polymer was relatively low
(Mw = 6000) but the film forming abilities were sufficient.

The device showed well pronounced and repeatable
hysteresis in -V characteristics with a switching effect:
maximum ON/OFF ratio was about 200, and a retention time
exceeding 2 hours. After some initial instability during
memory element forming, the ON and OFF current was stable
during more than 40 repeated write/erase cycles.

Work supported by the MEYS of the Czech Republic, program
INTEREXCELLENCE, Project LTAUSA19066.
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Siroce vyuZivané aromatické polyimidy nasly uplatnéni
v mnoha inZenyrskych oborech pfedevsim diky kombinaci
vysoké tepelné a chemické odolnosti, pevnosti, taznosti
adobré dielektrické vlastnosti. Nedostatkem komerénich
aromatickych polyimidii je jejich barevnost a $patna opticka
propustnost.

Tato prace se zabyva syntézou fluorovanych diaminil,
které byly dale pouzity pro piipravu polyimida. Byl studovan
vliv struktury diaminu na vlastnost finadlniho polyimidového
filmu. Celkem byly pfipraveny 2 série diaminid s rozdilnym
fluorovanym  centrem. Diaminy byly syntetizovany
z perfluorovanych aromatickych sloucenin a aminofenoll za

bazické katalyzy.
on 4+ ‘ X . Baze H2N7X\ —
HN—X— — — o o
? = 4<I/>7 \
! X—NH,

Schéma 1. Syntéza diamini

Ze syntetizovanych diamint byly piipraveny
polyimidové filmy, u kterych byly studovany termalni,
optické a mechanické vlastnosti. Pfiprava polyimida
vychazela ze 3 komerén¢ dostupnych dianhydrida
a pripravenych diamind.

i 10
I\ A
HN—RNH,  + OCRi/O " N\/RCN—R1
| !
(] ()

Schéma 2. PFiprava polyimidi

Nejlepsi piipravené polyimidové filmy vykazovaly
excelentni termalni stabilitu a dobré optické vlastnosti.
Nékteré filmy maji vyborné mechanické vlastnosti. Tato
skuteCnost dava vysokou pravdépodobnost uplatnéni
piipravenych filmd v nékterém primyslovém odvétvi, kde se
bézné tyto filmy vyuzivaji. Jako napt. filtry, membrany,
displeje nebo pro vesmirné aplikace.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO CR FV 104 80.
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Fotoredox katalyza je v souCasné dobé povazovana za
spolehlivy nastroj organické syntézy, ktery zaZziva pomérné
bouflivou renasanci. Transformace indukované viditelnym
svétlem jsou obecné¢ provadény za mirnych reakcnich
podminek bez piitomnosti externiho zdroje energie mimo
svétlo. Vedle dobfe znamych organokovovych fotoredox
katalyzatorti, jako jsou polypyridyl komplexy ruthenia
airidia, 1ze ve fotoredox katalyze vyuzit i Cisté organické
substance, jako jsou napf. xanthenovd barviva. Jejich
strukturni modifikace a ladéni vlastnosti jsou vsak limitovany
a proto jsou dnes syntetickd barviva rovnéz vyznamnou
skupinou katalyzatord. V nedavné dob¢ byl v nasi pracovni
skupin¢ vyvinut velice efektivni katalyzator na bazi push-pull
dikyanpyrazinu (DPZ)' ve tvaru pismene X nesouci dva
elektron donory na bazi S5-methoxythiofen-2-ylu. Tato
molekula vykazuje Sirokou absorpci viditelného svétla
a fundamentélni vlastnosti dobfe uzpisobené pro fotoredox
katalyzu. V pfispévku bude prezentovana jeho vylepSena
pfiprava, fundamentdlni fotoredox vlastnosti a fada
organickych transformaci, ve kterych byl katalyzator usp&$né
vyuzit*®,

Tato prdce vznikla za
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_025/0007445.

podpory grantu
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Polyhydroxylated  pyrrolizidines are  a common
structural motif amongst the wide range of natural products
that exhibit interesting inhibition properties'. Our synthetic
target, alkaloid (+)-hyacinthacine C; shows a good inhibition
activity against C. saccharolyticum B-glycosidase (ICsy =
25 pM) and bovine liver B-galactosidase (ICsy = 52 pM)>.

This work builds on the ongoing interest of our research
group in the synthesis and utilisation of bicyclic
pyrroloisoxazolidines®, that have been previously used to
prepare (—)-hyacinthacine B,*.

This report deals with the synthesis of pyrrolizidine
alkaloid (+)-hyacinthacine C; and its C-5 isomer starting from

L-mannose derived nitrone that undergoes asyn-
stereoselective  1,3-dipolar cycloaddition with vinylene
carbonate, followed by Wittig's olefination of the

isoxazolidine diol with P-ylide, which introduces essential
functional groups to the molecule and thus enables us to
prepare natural hyacinthacine C; and its C-5 epimer.

OH OH
/
N OH N OH
HO H HO H
HO  OH HO  OH
(+)-hyacinthacine Cy C-5 epimer

Scheme 1. (+)-Hyacinthacine C; and its C-5 epimer

We would like to thank gratefully to the Slovak Grant Agency
VEGA (project no. 1/0552/18).
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It is known that ionic liquids, which are liquid at room
temperature, have potential for the application in many
scientific and technological fields. In this work a series of
mono- (IL) and new dicationic (DIL) ionic liquids derived
from 1-methylimidazole, pyridine, 3-methylpyridine, 4-benzyl-
pyridine were prepared by two-step reaction pathway. In first
step (quaternization) prepared bromides with high purity and
high yields were then converted to tetrafluoroborate. Obtained
products were characterized by use of 'H, BC, F-NMR,
FT-IR and UV-Vis spectroscopies and physico-chemical
parameters such as melting point, density, conductivity,
viscosity, miscibility with polar and non-polar solvents and
thermal stability (TG analysis) were determined. The Ils were
tested for their antimicrobial activity by taking some kinds of
bacterial strains (gram-positive and gram-negative).

This work was financially supported by the Ministry of
Industry and Trade of the Czech Republic, project No.
FV10089 "Synthesis of ionic liquids in a microwave reactor”.
Experimental results were accomplished by using Large
Research Infrastructure ENREGAT supported by the Ministry
of Education, Youth and Sports of the Czech Republic under
project No. LM2018098.
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Redoxni pritocné baterie mohou snadno ukladat velké
mnozstvi elektrické energie. Diky vysoké kapacité a vykonu
zmirtiuji kolisavou produkci obnovitelnych elektraren a tim
ptispivaji ke zlepSeni stability elektrické sité. Tyto baterie
vynikaji aplikaci s relativné nizkymi naklady, dlouhou
zivotnosti a nizkym samovybijenim. Na rozdil od baterii
v pevné fazi jsou v redoxnich pritoénych bateriich vyuzivany
redoxné¢ aktivni materidly rozpusténé v elektrolytu. Typicka
redoxni prito¢nd baterie se skladda ze dvou zasobnikl
elektrolytu, ze kterych jsou tyto elektrolyty Cerpany pies dvé
porézni uhlikové elektrody'~.
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Nasim cilem bylo syntetizovat slouceniny vhodné pro
vyuziti jako redoxné aktivni latky v pratoénych bateriich.
Mezi zakladni pozadavky na pfipravované organické latky
patii reverzibilita redoxniho procesu, rozpustnost ve vodé
astabilita. Pro tento el byly syntetizovany tii cilové
slou€eniny 1-3, jejichZ struktura je zaloZena na pyridylaminu
(obr. 1)*. Zakladnimi strukturnimi motivy jsou 4-amino-
pyridin, dipyridin-4-ylamin a tripyridin-4-ylamin, které
podléhaly kvarternizaci na atomech dusiku propan-1,3-
-sultonem. VSechny pfipravené sole byly podrobeny
primarnimu voltametrickému testovani. U slouceniny 3 byla
dale studovana rozpustnost v neutralnim elektrolytu (1M
Na,SOy4). V ptispévku  budou diskutovany predevSim
syntetické cesty vedouci k témto slouceninam a jejich mozné
uplatnéni v redoxnich pratoénych bateriich.
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Obr. 1. Struktury cilovych organickych slou¢enin

Tato prace vznikla za podpory projektu ,, Baterie na bdzi
organickych redoxnich latek pro energetiku tradicnich
i obnovitelnych zdrojii (ORGBAT) “, reg. C:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_025/0007445, financovaného z EFRR.
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Jako push-pull systémy jsou oznacovany konjugované
systétmy nasobnych vazeb spojujici elektrondonorni
a elektronakceptorni ¢ast molekuly. Dusledkem polarizace
dochézi k vnitinimu pienosu naboje, diky kterému se staly
tyto systémy stiedem zdjmu mnoha studii a naSly vyuziti
predevsim v materidlové chemii v oblasti optoelektronickych
zafizeni'. V navaznosti na piedchozi praci® vzniklou na naem
pracovisti byl do role elektronakceptorni jednotky zvolen
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skelet 4,5-difenyl-1,3-dimethylimidazolia, ktery byl pfes
benzenové jadro (n-mustek) vazané v poloze 2 konjugovan se
substituentem jak elektrondonornim, tak elektronakceptornim.
Pro srovnani byl pfipraven i derivat nesubstituovany
(Schéma 1).

R =H, OCH3, CN

Schéma 1. Obecna struktura pripravenych imidazolii

Uvedené  imidazoliové  soli  byly  pfipraveny
z odpovidajich imidazolt kvarternizaci. Ty byly ziskany
Suzukiho-Miyaurovou reakci, resp. pfimou tvorbou
imidazolového jadra. Cistota a struktura chromoforii byla
potvrzena bodem tani, HR-MALDI hmotnostni spektrometrii,
FT-IR spektroskopii a 'H a *C NMR spektroskopii. Vliv
kvarternizace a mezomernich efekti vybranych substituent
byl studovan spektralné (UV-Vis spektroskopie) a z hlediska
termickych vlastnosti pomoci DSC analyzy. Z porovnani
experimentalné zjisténych dat pro imidazolia a vychozi
imidazoly pak Dbyly vyvozeny jednoduché vztahy
struktura-vlastnosti a z optického chovani vyhodnocena mira
prenosu vnitiniho néboje.
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Pri kovom katalyzovanych skrizenych kaplingov
dochédza k vytvoreniu novej vizby medzi fragmentami dvoch
roznych zlucenin. Reakcie tohto typu sa vyznacuju
jednoduchym technickym prevedenim, pouzitim minimalneho
mnozstva katalyzatora, ale zaroveni zahffiajii ohraniceny pocet
funkénych skupin na réznorodych substratoch.

Momentalny rastici dopyt po prechodnych kovoch
v mnohych priemyselnych odvetviach je jednou z hnacich sil
pre rozvoj ekonomicky a ekologicky efektivnejSich kros-
kaplingov. Hnacou silou pre rozvoj novych kaplingov je
nahradenie drahych prechodnych kovov (Pd, Pt) za menej
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toxické kovy (Fe, Ni) alebo ich uplna eliminacia v reakciach.
Nemenej dolezity je vyvoj novych kros-kaplingovych
partnerov.

Atraktivnymi  zdkladnymi  stavebnymi  blokmi
v organickej chémii, ktoré sluzia ako kl'i€ové néastroje na
pripravu novej C-C vézby su nitrostyrény. Vyznacuji sa
reaktivitou ako akceptory v konjugovanych adiciach,
dienofily pri Diels-Alderovej reakcii a v sGi¢asnosti st zname
aj v alternativnych kaplingovych reakciach zaloZzenych na
adi¢no-eliminaénom  mechanizme'. Dal§im  déleZitym
faktorom pre ich vyber v novych kros-kaplingoch bola nielen
komer¢na dostupnost, ale aj jednoducha priprava Henryho
kondenzaciou z aldehydu a nitrometanu’.

Klacovou castou vyvoja mnovej reakcie bola
optimalizacia reakcie spolahlivého nového reakéného
partnera k aromatickym nitrostyrénom v bezprecedentnych
skrizenych kaplingoch. Atraktivnymi substratmi st bud’
komercne dostupné derivaty alebo latky l'ahko pripravitelné
pomocou nenaro¢nej jednokrokovej syntézy. Medzi tieto
nadejné latky spadaji fotosenzitivne substraty, ktoré maju
potencial generovat’ radikal®.

Ambiciou novej metodike bola Uplnd eliminacia
prechodnych kovov z reakcii, ktorGi je mozné uskutocnit’
aplikaciou modernych fotochemickych a ekologickych
trendov v chémii. Stale viac sa dynamicky rozvijajuca oblast’
zelenej chémie umoziiuje  generovanie  reaktivnych
vysokoenergetickych intermediatov pomocou denného svetla
s obrovskym potencidlom v organickej syntéze. Touto
metodou generovany radikal sa nasledne aduje na nitrostyrén,
pricom v nasledujicom kroku dochddza k eliminacii
nitroskupiny vplyvom reakénych podmienok (Schéma 1).

radikal
Ar/\/NO2 h.v.
katalyzator

- aromaticky nitrostyrén
- lahko dostupné

5 7%

2 NO
Ar E 2 » Ar/\/o

Schéma 1. Schématické znazornenie priebehu adi¢no-
elimina¢ného mechanizmu navrhovaného skriZeného kaplingu

Prdaca vznikla za podpory Vedeckej grantovej agentury
MSVVaS a SAV (zmluva & VEGA 1/0489/19) a grantu v ramci
Programu na podporu mladych vyskumnych pracovnikov na
STU v Bratislave.
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Pyrimidin  pfedstavuje diky svym jedine¢nym
vlastnostem, jako je napf. vysoka aromaticita, silny elektron-
akceptorni charakter, bazicita a schopnost koordinace atomii
aionti kovl velmi zadany stavebni blok ke konstrukci
n-konjugovanych organickych sloucenin, jez nachdzeji své
vyuziti v organoelektronice, nelinearni optice, oblasti pH
senzorti & biozobrazovani'. P¥i biozobrazovani je vuZivano
sond na bazi pyrimidinovych derivatd k oznaceni zkoumané
struktury a naslednému vyvolani detekovatelného signalu®.
V navaznosti na to byly pfipraveny tfi cilové chromofory
s pyrimidinem jako centralni elektron-akceptorni jednotkou
push-pull  systému spojenou  styrylovym zm-mistkem
s difenylaminovym perifernim donorem. Nasledné byl
zkouman vliv polohy a poctu donornich jednotek na vlastnosti
cilovych latek.

S sannas e

Obr. 1. Struktura vybraného cilového derivatu (nahoie) a jeho
solvatochromni chovani (fotka pofizena p¥i ozafovani ru¢ni UV
lampou A=245 nm)(dole)
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Vyvoj terapeutickych moznosti pro 1écbu tuberkulozy
(TB), zejména s ohledem na selekci multilékoveé rezistentnich
kmenti, predstavuje nutnost urgentniho feSeni této choroby
v globalnim méfitku. Uvadime novou ucelenou sérii
sloucenin, ve které sledujeme ovlivnéni antimykobakterialni
aktivity ~ modelové  molekuly  (£)-2-(2-isonikotinoyl-
hydrazinyliden)-N-fenylpropanamidu I. Tato sloucenina I
byla jiz dfive pfipravena' a vykazala minimalni inhibiéni
koncentraci (MIC) srovnatelnou s isoniazidem (INH), vysoce
ucinnym lé¢ivem TB prvni linie, ale nebyla dale systematicky
studovana. Scilem zvySeni antimykobakterialni aktivity
molekuly I jsme pfipravili celou fadu jejich derivat,
substituovanych na fenylu, predev§im halogeny.

N ONNSE N
| H H
N~

Obr. 1. Modelova sloucenina

U vsech piipravenych sloucenin byla testovana aktivita
vuci Mycobacterium tuberculosis a nékterym kmenlim
atypickych mykobakterii (M. avium, M. kansasii) s vyznamné
niz8imi hodnotami MIC (n€kdy az 33x niz§imi) ve srovnani
s parentnim lé¢ivem INH (MIC = 1 uM), ktery byl pouzit jako
synteticky prekurzor a standard pro porovnani aktivity.
Prezentované derivaty jsou vysoce selektivni, nevykazuji
cytotoxicitu vici savéim bunkam (testy byly provadény na
bunkach HepG2 a MonoMac6). Zaroven byla studovana
inhibi¢ni aktivita proti Gram-pozitivnim koktim, vici kterym
vSak nebyly aktivni.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR (reg. ¢ 20-
19638Y) a Univerzity Karlovy (SVV 260 547).
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CYKL!CKE SILYLSELENIDY: ORGANICKE
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Zajimavé vlastnosti nanovrstev selenidii pfechodnych
kovi lze s uspéchem vyuzivat v elektronice, fotokatalyze
a dalsich mnoha aplikacich. Stale vétsi oblibu pro tvorbu
tenkych filmt ziskdvd ALD (Atomic Layer Deposition),
pfedevs§im diky schopnosti nanaset pozadované vrstvy
s minimadlnim poctem defektli na rizné tvarované povrchy
jako nanocastice nebo nanotrubice. Pro depozice selenidi
vSak bylo testovano pouze né€kolik latek, a to vysoce toxicky
H,Se nebo Et,Se, ktery vSak na rozdil od pfibuzné metody
CVD neposkytuje uspokojivé vysledky. V roce 2009
predstavené bis(trialkylsilyl)selenidy’ s vysokou tékavosti
a reaktivitou dosahuji excelentnich vysledkl pii depozicich
tenkych vrstev.

Nevyhodou bis(trialkylsilyl)selenidi je vsak jejich
vysoka citlivost na vzdusnou vlhkost. Tato prace navrhuje tfi
cyklické silylselenidy, obsahujici jeden ¢i dva atomy selenu,
s cilem zvysit chemickou odolnost vié¢i vzduchu, avsak pfi
ponechani pozadovanych vlastnosti pivodni bis(trialkylsilyl)
selenidové série.

Popsand syntéza cilovych latek je doplnéna strukturni
analyzou pomoci GC/MS a NMR spektroskopie. Termalni
vlastnosti byly studovany s vyuzitim DSC a TG analyz.
Diskutovana je i zminéna odolnost vuci vzdusné vlhkosti
a nakonec samotna depozice tenkych vrstev MoSe, reakci
cyklického silylselenidu s MoCls, kdy nejlepSich vysledku
bylo dosazeno za pouziti selenidu 3.

\ /
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Tento projekt je financovin Grantovou agenturou Ceské
republiky (18-038818).

LITERATURA
1. Pore V., Hatanpdd T., Ritala M., Leskeld M.: J. Am.
Chem. Soc. 131, 3478 (2009).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

8P-09

SYNTHESIS OF NEW ISOXAZOLIDINYL EPOXIDES
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Isoxazolidines play a very important role in organic
chemistry as constituents of biologically interesting
compoundsl. Among them, isoxazolidinyl 1,2,3-triazoles
represent an important group of heterocyclic compounds,
which have been found to be promising drug candidates in
pharmacological research’.

Recently, we have achieved the first entry into the
synthesis of novel types of isoxazolidinyl 1,2,3-triazoles with
an isoxazolidine ring hydroxylated at C-4 carbon atom®.

The key intermediates, 4,5-unsubstituted 2,3-dihydro-
isoxazoles I with important hydroxymethyl group attached at
C-3, have been prepared according to the procedure based on
the elimination reaction of the 5-hydroxyisoxazolidines.
Epoxidation reactions of 2,3-dihydroisoxazoles with in situ
generated 3,3-dimethyldioxirane yielded desired
isoxazolidinyl epoxides II (Scheme 1), which were subjected
to regiospecific epoxide ring opening reactions with
halogenating reagents providing 5-haloisoxazolidin-4-ols.
Model 5-chloroisoxazolidine was subsequently used in
nucleophilic substitution reaction with sodium azide to obtain
the corresponding 5-azidoisoxazolidine. Finally, the triazole
scaffold III was prepared applying the 1,3-dipolar
cycloaddition of 5-azidoisoxazolidine with phenylacetylene.

Ph

Oxone o o

.0 B E
R\‘;J NaHCO3 R}J.} > R}JN‘NCN
— — /
TBDPSO acetone  pppgo HO OH
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1 i 1
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Scheme 1. Synthetic route to isoxazolidinyl 1,2,3-triazoles

We would like to gratefully thank the Slovak Grant Agency
VEGA (project no. 1/0552/18).
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Organické push-pull chromofory jsou slouceniny
tvofené m-konjugovanym systémem nasobnych vazeb, ktery je
dale dekorovan vhodnymi elektrondonornimi a akceptornimi
substituenty. Vzajemnou interakci téchto substituenti dochazi
k intramolekuldrnimu pfenosu naboje v push-pull molekule.
Tyto vysoce polarizované molekuly poté disponuji
mimotadnymi optoelektronickymi vlastnosmi'. Diky témto
vlastnostem se push-pull chromofory staly fenoménem
voblasti materidlové chemie, vyuzivaji se zejména
v optoelektronickych a polovodicovych zafizenich, ale jejich
aplikaéni rozsah zahmuje napiiklad i oblast biozobrazovani>>,

Trifenylamin (TFA) se fadi mezi nejpopularné;si
elektrondonorni jednotky vyuzivané v push-pull

chromoforech. Systematickd nédhrada jednoho fenylového
jadra v TFA za heteroaromaticky thiofen poskytuje N,N-di-
fenylthiofen-2-amin (DFTA) jako pomémé novy donorni
prekurzor disponujici oproti TFA vy$$i donorni silou
i polarizabilitou.

V soucasné dobé jsou piipravy DFTA zalozeny
predevdim na modernich cross-couplingovych reakcich®.
Avsak tyto reakce vyuzivaji drahé katalyzatory, nutnost prace
pod inertni atmosférou a rovnéz poskytuji nizké vytézky.
Proto je zajimavou alternativou syntézy DFTA budovani
thiofenového kruhu za vyuziti cyklokondenzaénich reakei’
(obr. 1). Tato syntéza vyuzivd jako vychozi latku levny
akomeréné dostupny N,N-difenylacetamid. Ctytkrokova
reakéni cesta poté poskytuje cilovy DFTA v uspokojivém
vytézku, nevyuziva drahé katalyzatory a nevyzaduje praci pod
inertni atmosférou.

DFTA jako donorni prekurzor lze v ,ortho” poloze
thiofenu dale snadno lithiovat ¢i halogenovat a tim vytvofit
reakéni centrum pro tvorbu C-C vazby ve smyslu cross-
couplingové reakce. Timto zptisobem lze DFTA skelet snadno
zavést do libovolné struktury push-pull chromoforu.

budovani
thiofenového kruhu
—
N N_S
p—1
Oy = |0wv

Obr. 1. Budovani heteroaromatického cyklu jako optimalni
reakéni cesta poskytujici cilovy DFTA
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Akademika Heyrovského 1203/8, 500 05 Hradec Kralové
antalr@faf.cuni.cz

Dendralény st acyklické skrizene konjugované oligoény
so zaujimavou, doposial neprebadanovu reaktivitou
a vysokym potencialom pre dal§iu syntézu'. V nasej praci
sme sa zamerali na pripravu rozne substituovanych
elektronovo  deficitnych ~ [3]dendralénov ~ obsahujticich
elektron-odt’ahujuce skupiny (napr. karboxylova skupina)
alebo kombinaciu skupin odtahujicich a poskytujucich
elektorny. Syntéza je =zalozend na Tahko dostupnych
Z-metalodiénoch I a metaloalkénoch II, ktoré vstupuji do
Migita-Stilleho kaplingu® (schéma 1). Syntézy a d’alsie mozné
vyuzitia tychto novych zluéenin III napr. v domino Diels-
Alderovych sekvenciach (schéma 2) budu diskutované.
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Schéma 1. Migita-Stilleho kapling
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Schéma 2. Diels-Alderové reakcie

Tadto praca vznikla za podpory grantu GACR (r.¢. 18-17868S)
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The nitro group represents one of the most versatile
functional groups in organic chemistry. The nitro group can
undergo seemingly countless synthetic manipulations yielding
a variety of useful organic compounds. This fact has been
highlighted by Seebach, who pointed out the “chameleon
quality” of the nitro group'.
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Scheme 1. New faces of the synthetic chameleon
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The reactivity of nitro compounds strongly depends on
the hybridization of the atom bonded to the nitro group. Both
nitroalkanes (C(sp°)-NO, bonding) and nitroalkenes (C(sp’)-
NO, bonding) are the abundant feedstock of organic
chemistry readily accessible by various robust methods.

Herein, we would like to report on the recent discoveries
in the stereoselective transformations of nitro compounds.
Stereoselective nitro-Mannich reaction (aza-Henry) has
recently received significant attention and became a valuable
tool of asymmetric synthesis’. However, the reaction typically
requires a sophisticated catalyst or technically challenging
reaction set-up to proceed with high stereoselectivity.

We took advantage of the reaction’s reversible character
and combined it with the crystallization-induced asymmetric
transformation. Such a combination allowed the development
of the crystallization-driven aza-Henry reaction proceeding
with high stereoselectivity under mild reaction conditions
(Scheme 1)°.

Traceless P-chlorination of nitrostyrene (Scheme 1)
allows new and straightforward access to highly
functionalized building blocks poised for further cross-
coupling manipulation®.

This research was funded by the Slovak Research and
Development Agency, grant number APVV-16-0258 and
VEGA, grant number 1/0489/19.
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Separace slozek zjejich smési vyuzitim membran
nabyva stale vice na svém vyznamu jak v praxi, tak v oblasti
vyzkumu. Jedna se vétSinou o postupy, které jsou pifinosné
z ekonomického i ekologického hlediska. V tivahu pfipadaji
procesy zpracovavajici velkd mnozstvi suroviny (napf. ¢isténi
zemniho plynu) i nepomérné mensi kvanta (napt. déleni
enantiomertt  z racemické smési). Izolace enantiomer
predstavuje vyznamnou vyzvu v fadé odvétvi, vyrazné napf.
ve farmaceutickém primyslu.

Klicovym ptedpokladem pro vyhovujici fungovani
kazdého membranového separacniho procesu je pochopitelné
nalezeni vhodné membrany. Membrana musi vykazovat
nejenom unosnou relaci mezi propustnosti a délici schopnosti,
ale po celou dobu jejiho fungovéni také odolnost vSem
v uvahu pfichazejicim vlivim. Ackoli membrany mohou byt
ikovové nebo keramické, jejich rozhodujici podil je
v soucasnosti na bazi polymerd. Nezanedbatelny podil mezi
polymernimi  membranami  zaujimaji ty, piipravené
z polyimidii. Jednd se o vSestrann¢ odolné polymery az do
teplot okolo 200 °C, pro které byly nalezeny velmi ptiznivé
separacni charakteristiky, zatim zejména pro plynna média'.

V této praci byla pozornost zaméfena na piipravu
a charakterizaci polyimidd, které by potencialné mohly byt
vyuzity pro déleni enantiomer z racemickych smési. Byly
vyuzity postupy, pii kterych je pfislusny selektor
zabudovavan do hlavniho fetézce linedrniho polyimidu jako
jeden zmonomerd (diamin) nebo jako termina¢ni cinidlo
(monofunkéni karboxylova sloucenina) vysoce vétveného
polyimidu. V této fazi vyzkumu byly zejména optimalizovany
podminky pfipravy pfislusnych polyimidi tak, aby byla
zachovana optickd aktivita slozek i ve finalnim produktu.
Dale pak byl fesen problém omezené samonosnosti plochych,
homogennich membran (o tloustce v desitkich pm)
piipravenych zvySe specifikovanych produktd. Jednou
z testovanych cest bylo zabudovani ptirodniho aditiva
halloysitu nesouciho selektor do polyimidové matrice.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 20-06264S.
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Multiresponzivni  polymery  umoziiuji  vytvofit
nejriznéj$i materidly, které reaguji na zmeény nékolika
parametrd svého prostiedi soucasné. V piispévku budou
nejprve popsany odpovédi polymerti na zmény jednotlivych
parametrd, predevsim teploty, pH, osvétleni, pfitomnost
nizkomolekularnich latek a vliv téchto podnétd na polaritu
polymernich fetézcli. Dale jsou pfedstaveny vlastnosti
polymert reagujicich na nékolik podnétd soucasng', a to jak
pro homopolymery, tak pro statistické a blokové kopolymery.
Nejcastéjsim piipadem je vzajemné ovliviiovani citlivosti ke
zménam teploty a pH. V zavéru jsou diskutovany mozné
aplikace multiresponsivnich kopolymert.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (grant ¢. 18-07983S) a Ministerstva Skolstvi,
mladeze a télovychovy CR (grant ¢. LM2015064)
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Byly pfipraveny mikro/mesoporézni polyacetylenové
sit¢ s vysokym obsahem pyridinovych segmenti (az 7,86
mmol/g) a specifickym povrchem az 923 m*/g. Pro p¥ipravu
byla pouzita fet€zova koordinac¢ni homo- a kopolymerizace
polohovych izomert diethynylpyridind, jejimz produktem
byly sité s polyenovymi hlavnimi fetézci husté propojenymi
pyridindiylovymi  spojkami. Primarni sit¢ byly dale
postpolymerizacné kvarternizovany reakci s ethylbromidem
za vzniku siti s N-ethylpyridiniovymi  segmenty.
Kvarternizace probihala pfi zachovani mikro/mesoporézni
textury siti (obsah N-ethylpyridiniovych segmenti az 4,24
mmol/g, specificky povrch az 592 m%/g).

Polyacetylenové sité se segmenty typu N-ethylpyridinia
byly rovnéz piipraveny jednokrokovou spontanni (nekataly-
zovanou) kvarternizacni polymerizaci diethynylpyridinG
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s ethylbromidem. Produkty této polymerizace byly kovalentné
hiife definované.

Sité obsahujici N-ethylpyridiniové segmety byly uspésné
testovany jako heterogenni katalyzatory pro reakci
styrenoxidu s oxidem uhli¢itym. Sité¢ obsahujici pyridinové
segmety se ukazaly jako U€inné pfi reverzibilni sorpci vodny
z plynné faze.
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Schéma 1. Priprava poréznich siti obsahujicich pyridinové

a N-ethylpyridiniové skupiny

Tato prdce vznikla za podpory grantii GACR 20-01233S
a GAUK 1296120.
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Cilem materidlového vyzkumu polymernich smési je
mimo jiné zlepSeni mechanickych vlastnosti. Ty uzce
souviseji s fazovou strukturou. Jednou z cest ke zlepSeni je
kompatibilizace'. Jeden zjejich zpisob®, piidavkem
blokového kopolymeru sestavajici z jednoho bloku shodného,
kompatibilniho, ¢i misitelného s jednou fazi a z jednoho bloku
kompatibilniho s druhou fazi, popsali kromé mnoha dal$ich
i Leibler’ a Noolandi® svymi modely, které jsme vyuzili
i k nedavnym® i nyni prezentovanym vypo&tim.

Vyssi afinita nékterého z blokii k nékteré z objemovych
fazi se podle danych modelii projevuje protichidné: A¢ by se
dalo intuitivné ocekavat zvySeni kompatibilizacniho efektu,
vede rovnéz ke zvysSeni obsahu kopolymeru v této objemové
fazi a tim snizeni v mezifazové oblasti, vniz ma
kompatibilizaéni ucinek. S vétSinou pouzitych hodnot
jednotlivych charakteristik systému pievladl vliv snizeni
obsahu kopolymeru v mezifazové oblasti a kompatibiliza¢ni
ucinek zeslabl. U fetezce s rozdilnymi délkami bloku je efekt
vyrazné zvyseni obsahu ve fizi kompatibilni s del§im z blokd
kopolymeru na ukor obsahu na rozhrani fazi, na némz mutize
kompatibilizovat, a tim se ti¢inek vyrazné snizuje.
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Tato prace vznikla v ramei projektu TNO1000008 FeSeného
s financni podporou TA CR.

LITERATURA

1. Hudson S. D., Jamieson A. M. in D. R. Paul, C. B.
Bucknall (eds) Polymer Blends, Vol. 1: Formulations,
kap. 15. J. Wiley and Sons, New York 2000.

Leibler L.: Makromol. Chem., Macromol. Symp. 16, 1
(1988).

3. Noolandi J.: Makromol. Chem. Rapid Commun. /2, 517
(1991).

Fortelny ., Jiza J.: Polymer. 150, 380 (2018).

9L-05

VZTAH MEZI MOLEKULARNI STRUKTUROU,
NADMOLEKULARNI STRUKTUROU

A MIKROMECHANICKYMI VLASTNOSTMI
POLYMERU

MIROSLAV SLOUF*, VERONIKA GAJDOSOVA,
HELENA VLKOVA, PAVEL NEMECEK, SABINA
KREJCIKOVA, JIRINA HROMADKOVA

Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v. v. i., Heyrovského
nam. 2, 162 06 Praha 6
sloufl@imc.cas.cz

Mechanické  vlastnosti  syntetickych  polymert
ibiopolymeri velmi tzce souvisi s jejich molekularni
anadmolekularni  strukturou. Stanoveni mechanickych

vlastnosti je nedilnou soucasti vyzkumu a vyvoje novych
polymernich materialii. Standardni metodou pro testovani
mechanickych vlastnosti je tahova zkouska poskytujici
zakladni vlastnosti materidlu jako je modul pruznosti, mez
kluzu, pevnost a taznost'. Pro fadu aplikaci oviem nelze
tahovou zkousku nebo jiné makroskopické zkousky pouzit
bud pro nedostatek materidlu na pfipravu normou
predepsanych, pomémé velkych zkugebnich t&les® nebo proto,
7ze potiebujeme zkoumat vlastnosti materidlu v riznych
c¢astech daného vzorku — tzv. lokalni mechanické vlastnosti.

Tento ptispévek se zaméiuje na jednu z metod stanoveni
mikromechanickych vlastnosti, ktera u polymernich materiala
zatim neni pfili§ Castd — méfeni mikrotvrdosti (v anglické
literatufe ponékud piesnéji: mikroindentacni méfeni tvrdosti
neboli  microindentation  hardness  testing)**.  Struéng
popiSeme princip, vyhody a omezeni mikromechanickych
zkousek.  V hlavni  ¢asti  pfispévku  ukazeme, Zze
mikromechanické vlastnosti tvofi jakysi spojovaci ¢lanek
mezi molekularni strukturou, nadmolekularni strukturou
a makromechanickymi vlastnostmi polymerd. Na zavér na
konkrétnich ptikladech z praxe dolozime, ze piesnost
mikroindentace mize byt i vy$$i nez u makromechanickych
zkousek v disledku skutecnosti, ze na pomérné malém vzorku
muizeme provést i nékolik desitek az stovek automatizovanych
indenta¢nich méfeni, ale pfitom jsou pouzivané sily stale jeste
dostatecné vysoké (coz ne vzdy plati u nanoindentace), takze
pti spravné pfipravé vzorkll lze dosdhnout velmi dobré
spolehlivosti a reprodukovatelnosti.

Tato prace vznikla za podpory projektu TNO1000008.
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Botnani a plastifikace polydimethylsiloxanu (PDMS),
kaucukovité polymerni sité, a poly(trimethylsilyl)propynu
(PTMSP), sklovitého polymeru, byly studovany dynamickou
mechanickou analyzou (DMA) v prostiedi par methanolu
a dimethylkarbonatu. Dale bylo optickou metodou studovano
objemové zbotnani a Ramanovou mikroskopii vliv botnani.
Elasticky modul zbotnaného PDMS vykazoval mocninnou
zavislost na objemovém zlomku polymeru, botnani bylo
prakticky ideélni ve smyslu objemové aditivity a Ramanova
spektra Cistétho a zbotnalého PDMS byla nerozeznatelna.
Oproti tomu zbotnaly PTMSP vykazoval pocatecni platd
elastického modulu pruznosti, vyrazné nizs§i zmény objemu,
nez by odpovidalo aditivité, a vyrazné spektralni zmény
polymeru po zbotnani v kapalindch. K relaxaci fetézct
fyzikalni struktury PTMSP dochazelo az po dosazeni mezni
koncentrace t¢kavé latky v polymeru, ktera pomérné presné
odpovidala kapacité prvni adsorpéni vrstvy, coZ je parametr
Guggenheimova, Andersonova a de Boerova (GAB) modelu
vicevrstvé adsorpce uréeny nezavislym méfenim sorpce par’.
Moznym mechanismem sorpce tékavych sloucenin ve
sklovitych polymerech je tudiz adsorpce na sklovity polymer
s tim, ze k fyzikalni relaxaci fetézct dochazi v blizkosti stavu
nasyceni  volného  objemu  polymeru  molekulami
nizkomolekularniho plastifikatoru.

Autori dékuji za finanéni podporu od Grantové agentury CR,
projekty 13-32829P a 18-08389S. Tento vystup vznikl také
vramci projektu Specifického vysokoskolského vyzkumu —
projekt ¢. A2 FCHI 2020 015.
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Polymers, unlike non-polymeric substances, do not
dissolve instantly and polymer dissolution is a multi-step
process, which involves mass-transport events.

Cellulose in plant cell walls crystallises into
microfibrils, which consist of amorphous domains and of
highly ordered crystalline domains with widths of several
nanometers and lengths of tens of nanometers. In these
crystalline regions of microfibrils, the individual chains are
tightly packed due to highly cooperative network of intra- and
inter-molecular hydrogen bonds and due to entropic factors
(solvophobic effect). Such highly organised structure does not
energetically favour solubility and treatments involving harsh
conditions that are costly and environmentally damaging have
to be used to dissolve cellulose.

In the work presented, we have compared the behaviour
and structure of mixtures composed of cellulose and either of
the following cellulose solvent systems: an organic solvent
N,N—dimethylacetamide with addition of lithium chloride salt
(DMACc-LiCl) and an ionic liquid 1-butyl-3-methyl-
imidazolium chloride (bmimCl). Both of these solvent
systems have been thoroughly described in literature either on
their own or with cellulose in order to understand the driving
forces and the mechanisms underlying dissolution of
cellulose. While DMAc-LiCl solvent system consists of an
organic solvent and a salt, the second system — an ionic liquid,
has properties that are similar to organic liquids as well as
properties that are similar to liquid salts. Both solvent systems
are capable of dissolving cellulose without forming covalent
bonds with its chains and the dissolution process in either of
them is very sensitive to the content of water.

By the means of vibrational spectroscopy and X-ray
diffraction, the structural differences in cellulose chains
solubilised by DMAc-LiCl and by bmimCl will be shown in
this work; further, temperature-induced structural transitions
in binary systems cellulose/bmimCl and ternary systems
cellulose/bmimCl/water will be described. An attempt will be
made to explain these differences and transitions in terms of
rearrangement of hydrogen bonds and as a consequence of
hydrodynamic flow. The role of capillarity will be also
indicated.

With institutional support RVO:61389013.
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2D materialy sa teSia vysokému zaujmu v materialovom
vyskume vdaka svojim excelentnym elekteronickym,
mechanickym a optickym vlastnostiam, ktoré pochadzaju
z ich ultratenkej hribky a 2D morfologie. NajznamejSim 2D
materialom je grafén. MX¢én je jedna z alternativ 2D §truktir'.
Kombinaciou 2D materidlov ako si MXény a 1D plniva ako
su uhlikové nanotrubicky a ich zabudovanie do polymérnej
matrice je mozné pripravit kompozit s nizkym perkolacnym
prahom s vysokou elektrickou vodivostou a vynikajucou
schopnost’ou tienit’ elektromagnetické Ziarenie.

Najprv sme sa zamerali na pripravu a charakterizaciu
MX¢énovych 2D nanocastic, ktoré sme potom pouzili ako
aktivne plnivo v polymérnych kompozitov.

Prvou tlohou bola charakterizacia a priprava vychodiskovych
latok potrebnych na pripravu MAX fazy, potrebnej na syntézu
MXénovych nanostruktur.

Karbid titdnu (TiC) je hlavnou zlozkou pri priprave
TiXC MAX faz, kde X reprezentuje najCastejsie Al, ale mézu
sa pouzit’ aj iné kovy, pripadne kombindcia kovov. Podrobne
sme Studovali elektronické stavy titanu a uhlika ako aj
vnutorné defekty v TiC materialy, ktoré moézu ovplyvnit
vysledné vlastnosti 2D vrstiev findlnych MXénov.

Studovali sa $truktiry defektov a procesy tvorby fazy,

ktoré sa vyskytuju v materialy a na povrchu TiC pri tepelnom
spracovani v réznych prostrediach (vzduch, vodik, vakuum)
pomocou rontgenovej difrakcie (XRD), skenovacej
elektronovej mikroskopie (SEM), elektronovej paramag-
netickej rezonancie (EPR), rontgenovej fotoelektronovej
spektroskopie (XPS) a infracervenej spektroskopie (IR). Na
povrchu nespracovaného TiC boli oxidacné stavy titanu (TiO, )
a uhlika vo forme karbonat-karboxylovych struktar (O-C=0).
Uhlikové vakancie v krystalickej mriezke TiC sa prejavovali
ako paramagnetické defekty. Tepelné spracovanie TiC
v redukénom médiu vedie k zvySeniu elektrickej vodivosti
spojenej s tvorbou $trukturalnych defektov. Zihanie TiC na
vzduchu sposobuje jeho oxidaciu za tvorby TiO2
v modifikacii anatas. Boli pozorované paramagnetické defekty
typické pre TiC aj TiO,..
SEM obréazky ukazali, ze povodny TiC sa sklada z krystalitov
s heterogénnymi velkostami s vrstevnatou Struktirou. XRD
spektrum potvrdilo pritomnost’ jednej kubickej fazy TiC
s parametrom pre zakladni bunku a = 4,326(3) A.

Po zamiesani do polymérnych matric budeme
Studovat’” vysledné mechanické a elektrické vlastnosti
pripravenych polymérnych kompozitov a ich schopnost tienit’
elektromagnetické ziarenie.
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Tato praca vznikla za podpory grantu APVV-SK-BY-RD-19-
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MXenes, new type of 2D materials, gained tremendous
attention through last years'. Mostly it is caused by their
properties: good electrical conductivity, the ability to transmit
high percentage of visible light, etc®. There is wide variety of
MXene application, one of which is using them as fillers in
polymeric composites®. There is a possibility to use numerous
polymeric matrices, depending on a desired resulting property
of final composite.

In this work epoxy/MXene composites were prepared.
Different amount of MXene concentrations was used (0.01—
2.00 wt. %) for nanocomposites fabrication. As polymeric
matrix water-based epoxy resin was used. MXene pasta
contains some amount of water, therefore it is easier to
disperse MXenes in this kind of epoxy. MXenes were
characterized by SEM and XPS methods.

Nanocomposites were prepared by solution casting
method, mixed combining magnetic stirrer and hand mixing.
Solution was poured into a silicon form as stripes and also on
polypropylene plates as thin films (200 um) by doctor blade
method with wet film applicator. Obtained samples were
tested with See System for contact angle values measurement
and with Nanoindentor for hardness and Young modulus
parameters. The obtained results showed 63.5°+0.99° with
water, 0.8+0.1 GPa and 0.25+0.02 GPa for reduced modulus
and hardness respectively, what are higher values then for
pure epoxy. In the next step, carbon nanotubes will be added
as 1D filler for increasing electrical properties.

Prepared nanocomposites can be applied as new type of
antistatic coating with improved mechanical properties.

This project has received funding from the European Union’s
Horizon 2020 research and innovation programme under the
Marie Sktodowska-Curie grant agreement No 777810, and by
project VEGA 02/0010/18 (Slovakia).
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9L-10
POLYAMIDY, POLYESTERAMIDY
A NANOMATERIALY

JIRI BROZEK

Ustav polymerii, Vysokd §kola chemicko-technologickd
v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Jjiri.brozek@vscht.cz

Vyzkum v oblasti polyamidd, pfedevsim polyamidu 6, je
spojen s prof. Ottou Wichterlem, jak bylo vzpomenuto pfi
setkani absolventii istavu/katedry polymerti na VSCHT Praha
pii prilezitosti 70 let vyuky chemie a technologie polymera
v roce 2019. V prubéhu doby se vyzkum zameéfoval i na jiné
typy polyamidd, modifikace polyamidu 6, pfipravu blokovych
kopolymerd  polyamid  6/polyether a  polybutadien,
kopolyamidii a polyesteramidi. Oblast vyzkumu zahrnuje
nejen konstrukéni plasty, ale ve skupiné polyestramidi
i materidly s vyssi citlivosti k biologické rozlozitelnosti.
V posledni dobé jsou predmétem vyzkumu materidly
s magickou pfedponou nano.

V oblasti ptipravy nanovlakennych vrstev jsme se
zaméfili na studium roztokovych vlastnosti polyesteramidi na
bazi e-kaprolaktamu a e-kaprolaktonu o rizném poméru
strukturnich jednotek a tim i obsahu krystalické faze ve
vztahu k morfoligii vytvafenych vlakennych vrstev'. Polyamid
4 je termicky nestabilni, nebot’ v blizkosti teploty tani dochazi
k rychlému ubytku hmotnosti vzorku — degradaci, a proto je
nezpracovatelny z taveniny®. Z polyestreamidii a polyamidu 4
byly elektrostatickym zvlakiovanim z roztokti polymert ve
smésich kyseliny mravenéi a octovové pfipraveny
nanovlakenné vrstvy'2. V obou piipadech je polyelktrolyticky
efekt ptfiznivy pro jejich vytvareni. Oba typy vrstev jsou
studovany z hlediska jejich biokompatibility.

Polymerni nanokompozity na bazi polyamidu 6
a polyesteramidi byly pfipraveny s vyuzitim mont-
morillonitu®, hydrotalcitu* a grafen oxidu™®. Uspéch
v ptipravé nanokompozitli spocival v cilené modifikaci plniv
zlepSujici jejich interakce se slozkami polymeracni smési
a polymerem.

Tato prdice vznikla za podpory VSCHT Praha..
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9L-11
SYNTETICKE MATERIALY V KNIHOVNICH
FONDECH - PREDSTAVENI PROJEKTU

PETRA VAVROVA, JITKA NEORALOVA, DANA
HREBECKA, NIKOLA SIPOSOVA, HANNA SHARALI,
JOSEF KOMAREK, JIRI BROZEK, RADKA
KALOUSKOVA, LENKA MALINOVA

Ndrodni knihovna Ceské republiky, Klementinum 190, 110 00
Praha 1

VSCHT Praha, Ustav polymerti, technickd 5, 166 28 Praha 6
Petra.Vavrova@nkp.cz

Knihovni fondy a konkrétné knizni vazba obsahuje fadu
materialti, jako je papir, textil, usen ale i prvky ze
syntetickych materiald. Ptirodni a syntetické materidly se lisi
mechanizmem  degradacnich  reakci, mirou citlivosti
krizikovym faktortm (atmosférické znecisténi, svétlo,
klimatické podminky, chemické latky apod.). V roce 2018
v ramci grantovych projektd Ministerstva kultury na podporu
aplikovaného vyzkumu a vyvoje narodni a kulturni identity
(NAKI 1II) byl zahajen mezioborovy, multidisciplinarni
projekt s nazvem ,Syntetické materialy v knihovnich
fondech®, jehoz dil¢i vysledky budou prezentovany. Cilem
projektu je vyzkum a vyvo] metodik nedestruktivniho
prizkumu a identifikace jednotlivych druhl syntetickych
materiald v knizni vazbé a procesit jejich degradace
avyvojem a ovéfenim metodik a pracovnich postupl
konzervace a  restaurovani  syntetickych  materialt
v novodobém knihovnim fondu. Vysledkem projektu je
tvorba metodiky preventivni péce, uklddani, manipulace
a zptistupnéni knihovnich fondl obsahujici syntetické
materialy.

Specializovany prizkum rozsahlych knihovnich fonda
zaméfeny na syntetické materidly, pfredevSim ty s nizsi
stabilitou a zivotnosti, poskytuje vhodnou platformu pro
vyzkum a ochranu knih s plastovymi prvky, ochranu ostatnich
materiald, knih i zaméstnancti. Prizkum vyuziva predevs§im
nedestruktivni metody identifikace jednotlivych druht
syntetickych materidld v knizni vazbé a procest jejich
degradace. Restaurovani a konzervace syntetickych materiald
se vposledni dobé stalo nosnym tématem ftady setkani
odborné vefejnosti, ktera porada NKCR spolu s MCK v Brng
pod zastitou Pracovni skupiny Plasty v ramci KKR AMG.
Nedostatek ovéfenych metod konzervace a restaurovani plasti
ohrozuje fyzicky stav a zivotnost knih v piivodni historické
formé a jejich autenticitu. Vysledky vyvoje a ovéfeni metodik
a pracovnich postupti konzervace a restaurovani syntetickych
materiald budou vyuzitelné nejen pro knihovni fondy, ale pro
kulturni dédictvi vyrobené z plastii obecné. Nizka stabilita
nekterych plastl, uvoliiovani zdravi Skodlivych a materialy
ohrozujich latek a ptedstavuje vyznamné ohrozeni dochovani
pfedmétd kulturni hodnoty pro budouci generace. Metodika
preventivni péce, ukladani, manipulace a zpfistupnéni
knihovnich fondG obsahujici syntetické materidly nastavi
podminky ochranného rezimu fondt, kde objekty nejsou
monomateridlové a dochazi k interakci ptirodnich material
se syntetickymi. Zaroveii umozni v omezené mife bezpecné
zptistupnéni fondd vetejnosti.

Vramci plnéni ukold projektu byly pofizeny mobilni
FT-IR a Ramantiv spektrometr a komora pro slunecni
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simulace SUNTEST.  Mobilni  spektrometry  jsou
nedestruktivni pfistroje k urceni a identifikaci materialového
slozeni, FT-IR analyza v kombinaci s Ramanem pfinasi $iroké
spektrum informaci o materidlech knizni vazby, slozeni
plastil, restauratorskych a uloznych materialech. Analyzy
in-situ nelze nahradit analyzami v externich laboratofich
(odbér vzorku, pievoz pamatky, riziko poskozeni pfi
manipulaci a transportu aj.). Knizni fondy s plastovymi prvky
jsou z evidencnich a technickych dtivodu uloZzeny dohromady
s knihami z jinych materiald. Dukladna analyza pusobeni
plasti a produktid jejich degradace na ostatni materialy
umozni vytvofit efektivni strategii preventivni péce
zabezpecujici dobry fyzicky stav knihovnich fondd celkove.
Komora pro sluneéni simulace SUNTEST slouzi pro
normované zkouseni materialli a tzv. umelé starnuti svétlem.
Tyto zkouSky jsou zakladem pro normované testovani
stability plastd. Svételny zdroj je v komofe xenonova vybojka
o vykonu 1800 W. Na zaklad¢ analyz vzorkd syntetickych
materialtl z vyfazenych knih, které byly podrobeny umélému,
resp. urychlenému starnuti v této komote, budou zkoumany
pri¢iny degradace plastl, slozeni degradacnich produkti
a citlivost plastll na chemické a fyzikalni plsobeni. Vysledky
téchto zkoumani budou vyuzity pfi vyvoji a ovéfovani metod
konzervace a restaurovani plastl, pouzitych v knizni vazbé
nebo tvofici vlastni knihu (détské knizky z plastu). Molarni
hmotnost analyzovanych materiald a jeji distribuce bude
stanovena pomoci gelové permeacni chromatografie (GEC,
SEC). Vykvéty zmékEovadel na povrchu vzorku jsou
analyzovany plynovou chromatografii a pfipadné kapalinovou
chromatografii s detektorem pro detekci a identifikaci slozek.
Termicka stabilita polymernich vzorkti je hodnocena pomoci
termogravimetrické analyzy (TGA). Teplota skelného
prechodu, teplota (interval teplot) tdni a entalpie tani jsou
méfeny pomoci diferencialni snimaci kalorimetrie (DSC).

Tato prace vznikla za podpory dotacniho programu MK CR,
konkrétme NAKI Il ¢. DG18P020VV001 s ndazvem ,, Syntetické
materialy v knihovnich fondech* (2018-2022).
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Paper belongs to the oldest polymeric composites
prepared by humankind'. The industrial progress in
papermaking in the early 19" century led to technologies
using alum (KAI(SO,),) and rosin (abietic acid being the main
component of it) and the papers became acidic. Consequently,
degradation processes have proceeded more rapidly. Splitting
of cellulosic chains by hydrolysis and oxidation, including
microbiological effects, are considered to be the main
processes causing the decrease of mechanical strength and the
changes of colour’. The application of sizing agents amplified
hydrophobic/hydrophilic differences between the properties of
the surface and the bulk of the paper as well. These facts
necessitate an application of either polar (water-based) or
non-polar (alkanes, perfluoralkanes, hexametyldisiloxane and
similar) deacidification systems. Polar systems allow to swell
cellulosic bundles and soluble deacidification components
(e.g. Mg(HCOs),) can diffuse to interior of paper sheets. In
case of non-polar systems, “hydrophobic” steps are followed
by “hydrophilic” ones (usually, application of water vapours).
After deacidification treatment, a uniform distribution of
deacidification agents in the body of paper is required what is
a very challenging task®. As a continuation of the project
KnihaSk*, we got involved in the solution of the outlined
problems in the framework of the project: “Synthesis,
compatibilization and transport of components of
multifunctional systems suitable for the stabilization of
cellulosic materials”.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the Contract no. APVV-18-0155.
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HODNOCENI STABILITY KNIZNiCH DESEK Z
POLYVINYLCHLORIDU
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V depozitafich knihoven se v soucasnosti nachazi fada
knih s deskami z PVC, jejichz uchovavani pro dalsi generace
je provazeno problémy s deterioraci ptivodnich vlastnosti,
vyvolanych starnutim ¢i neopatrnym zachazenim s knihami.
Proces deteriorace je mozné hodnotit riznymi metodami,
které jsou vSak vesmés invazivni. Navic Casto, v ptipadé
star§ich knih, postraddme informace o jejich historii
a o slozeni materiald pouZitych k vazb&. ReSenim mize byt
porovnani stavajiciho stavu desek a stavu po umélém starnuti,
jehoz podminky simuluji dlouhodobé ulozeni v archivech.

Nejjednodussi neinvazivni detekéni metodou je IR
spektrometrie. Nicméné pomérné slozité formulace kniznich
desek, povrchové upravy, zneciSténi apod. mohou
komplikovat identifikaci i sledovani zmén v prub&hu starnuti.

Jednoznaéné lze rozsah degradace a stavajici odolnosti
kniznich desek z PVC vyjadtit hodnotou tepelné stability,
tedy dobou po niz v pribéhu tepelného naméahani nedochézi,
nebo jen v malé mife, k uvoliovani HCl zPVC materialu.
Tepelnou stabilitu Ize hodnotit fadou metod, napt. métenim
zmeény pH, vodivosti nebo potencialu roztoku obsahujiciho
absorbované degradacni produkty. Ne zcela typické je
stanoveni tepelné stability TGA v ISO moédu, které ve
srovnani s ostatnimi metodami vyzaduje vyrazné nizsi
mnozstvi vzorku.
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Obr. 1. Zavislost mnoZstvi uvolnéného HCI ze vzorki PVC (DHC)
a ubytek hmotnosti vzorki PVC (TGA v ISO médu) na dobé
tepelného namahani (180 °C, vzduch, referenéni smés PVC
vystavena po dobu 0 h (vz.1), 193 h (vz. 2) a 389 h (vz. 3) umélému
starnuti

Tato prace vznikla za podpory projektu DG18PO20VV001 —
Syntetické materialy v knihovnich fondech v ramci programu
NAKI I1.
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MOZNOSTI VYUZITi PVB RECYKLATU VE
SMESICH S PVC

DAGMAR MERINSKA, ALICE TESARIKOVA

UTB ve Zline, Vavreckova 275, 760 01
merinska@utb.czbro

Byla pfipravena a pozorovana PVC matrice s riznym
pomérem koncentrace PVB a recyklovaného PVB. Vsechny
testy byly provedeny za ucelem potvrzeni, Ze recyklovany
PVB mlze byt znovu pouzit v primyslu, zejména
v polymernich smésich s plastifikovanym PVC'. Proto bylo
zjisténo, v jakych pomérech jsou misitelné tyto polymery
ajak jejich misitelnost ovliviluje materidlové vlastnosti
ptipravenych smési. Testované polymery mély velmi podobné
polarity makromolekul obsahovaly zmékcovadla. Pouzity
PVB vSak mél velmi vysokou molekulovou hmotnost, 5,5krat
vy$$i nez pouzity PVC.

I takto by tyto polymery by mély byt misitelné, méfeni
mechanickych  vlastnosti a  diferencialni  skenovaci
kalorimetrie potvrdilo vyrazné niz$i pevnost smési, zejména
kdyz pomér PVB byl mezi 10-60 %. Bylo to pravé zptisobeno
zminénou vysokou molekulovou hmotnosti pouzit¢ho PVB —
coz zvySuje entalpii Gibbovy energie z procesu michani.
Cisty PVC ma nizkou E', ktera se zvySuje s rostouci
frekvenci. Zvysujici se koncentrace PVB vede k nizZ§im
hodnotam E'. V piipadé recyklovaného PVB hodnoty Shore A
vykazuji stejnou zavislost na obsahu plniva (%) jako
v piipadé¢ ¢istého PVB. Velmi maly rozdil hodnot Shore A je
mozné pozorovat v oblasti od 40 % R-PVB. Toto chovani
zévisi na obsahu PVB v polymerni smési’.

Tato prace vznikla za podpory UTB ve Zliné.

LITERATURA

1. Tupy M., Mokrejs P., Merinska D., Svoboda P.,
Zvonicek J.: J. Appl. Polym. Sci. 131, 39879 (2014).

2. Merinska D., Tupy M., Kasparkova V., Popelkova J.,
Zvonicek J., Pistek D., Svoboda P.: Macromol. Symp.
286, 107 (2009).


mailto:radka.kalouskova@vscht.cz
file:///C:/Users/CSCH/Documents/Sjezd%20Praha%202020/Sbornik/09%20Polymery/9L-14%20Měřínská.doc#_ENREF_1#_ENREF_1

Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

9L-15

ANTIKOROZNi OCHRANA KONSTRUKCNICH DILU
Z OCHUZENEHO URANU: ORGANICKE POLYMERY
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panek@imc.cas.cz

Pouziti ochuzeného uranu (OU) jako materidlu pro
konstrukci systémi stinéni ionizujiciho zafeni je znacné
omezeno nachylnosti tohoto kovu ke korozi, pti¢emz uc¢inna
antikorozni ochrana nebyla dosud nalezena. V ptispévku jsou
piedlozena dv€ moznd feSeni tohoto problému: pokryti
uranového povrchu radiacné odolnym polymerem nebo
sklovitou anorganickou vrstvou — smaltem.

Zakladem polymerni povrchové vrstvy  je
polyurethanovéa matrice na bazi diizokyanat : diol v molarnim
poméru 1 : 1. Jako diizokyanatova slozka byl zvolen
isoforondiizokyanat. Diolova slozka ma dvé komponenty,
1,4-benzendimethanol a polykarbonat 5651, zastoupené
vmolarnim poméru 1:1. Do polyurethanové matrice je
vmiseno listkové plnivo — koloidni silika Aerosil A205. Pro
dalsi zlepSeni termické a radiacni stability matrice byly
pfidany antioxidanty Chimassorb 944 (oligomerni HALS)
a 2,6-di-tert-butyl-4-methylphenol (BHT, butylovany hydroxy-
toluen). Slozeni materidlu bylo navrzeno s ohledem na
radiaéni odolnost polyurethant'.

Dalsim testovym materidlem je anorganicky polymer ve
formé ultrafosfatového skla. V odborné literatuie dosud
nebylo popsano vyuziti skelnych smaltovych vrstev
k pokryvani OU, i kdyz koeficient teplotni roztaznosti uranu
(12,0 az 13,6 10°°C) se dobie shoduje s roztaznosti
fosfatovych skel. Fosfaty maji navic kuranu dobrou
chemickou afinitu, coZz podporuje vzajemnou adhezi.
Vyvinuty antikorozni smalt na ochranu OU je zaloZen na skle
PbO-ZnO-P,0s (cit.?) s nizkou teplotou skelného piechodu T,
= 262°C. Byla optimalizovana pfiprava tohoto skla
i technika, ktera umoziiuje vytvofeni smaltové vrstvy na
povrchu OU. Navrzena metoda je jednoduchd a rychla,
neprodukuje mnoho odpadt a je vhodna pro pokryti slozitych
tvar uranovych dild, pficemz vyzaduje pouze odmasténi
povrchu kovu pied aplikaci vrstvy.

Prace byla financné podporena Ministerstvem priimyslu
a obchodu CR v ramci programu TRIO (projekt FV10164).
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Zobrazeni magnetickou rezonanci (MRI) patfi ke
klicovym technikdm dne$ni neinvazivni medicinské
diagnostiky. Obvykle vyuZiva zobrazeni jader vodiku 'H ve
vodé, ktera je v zivych tkanich pfitomna vSude ve velkém
mnozstvi, a poskytuje velmi detailni zejména anatomické, ale
i funkéni zobrazeni. V nékterych pfipadech ale neni
dostatecny kontrast mezi sousednimi tkdnémi, coz ztézuje az
znemoziuje intepretaci ziskaného zobrazeni. V takovych
piipadech se vyuzivaji kontrastni ¢inidla ménici relaxivitu
vody, ktera jsou schopna diky nerovnomérné biodistribuci
odlisit 1 jinak velmi obtizn¢ odliSitelné sousedni tkané.
Naprosta vétSina dnes uzivanych kontrastnich latek jsou
nizkomolekuldrni slouceniny. Polymery vSak maji nékteré
vyhody pro tyto aplikace, které budou v pfispévku rozvedeny,
napiiklad hromadéni v pevnych nadorech EPR (,,Enhanced
Permeability and Retention) efektem, ligandové specifické
cileni do lymfatické tkan¢ atd.

Pro 'H MRI budou piedstaveny kontrastni latky na
zakladé chemicky modifikovanych biodegradovatelnych
polysacharidi  glykogenu a mannanu  obsahujicich
makrocyklické komplexy gadolinia'~.

Pro nékteré aplikace je zddouci minimalni pozadi tak,
aby byla vidét prakticky jen kontrastni latka. Pro tyto aplikace
je zvlasté vhodné '""F MRI, protoze fluor, pfirodni
monoizotop, ma v téle velmi malé pozadi a pfitom vyhodné
vlastnosti pro magnetickou rezonanci. Pro '’F MRI budou
piedstaveny fluorované termoresponsivni polymery jako
kontrastni latky™*.

Tato prace vznikla za podpory Gramtové agentury Ceské
republiky (grant ¢. 18-07983S), Ministerstva Skolstvi, mladeze
a télovychovy CR (grant & LTCI19032) a AZV Ministerstva
zdravotnictvi CR (grant ¢. NU20-08-00095).

LITERATURA

1. Rabyk M., Galisova A., Jiratova M., Patsula V., Srbova
L., Loukotova L., Parnica J., Jirak D., Stepanek P., Hruby
M.: J. Mater. Chem. B 6, 2584 (2018).

2. Aasen S. N., Pospisilova A., Eichler T. W., Panek J.,
Hruby M., Stepanek P., Spriet E., Jirak D., Skaftnesmo
K. O., Thorsen F.: Int. J. Mol. Sci. 16, 21658 (2015).

3. Kolouchova K., Sedlacek O., Jirak D., Babuka D., Blahut
J., Kotek J., Vit M., Trousil J., Konefal R., Janouskova
O., Podhorska B., Slouf M., Hruby M.:
Biomacromolecules 79, 3515 (2018).

4. Sedlacek O., Jirak D., Galisova A., Jager E., Laaser J. E.,
Lodge T. P., Stepanek P., Hruby M.: Chem. Mater. 30,
4892 (2018).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

9L-17
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Poly(propylenfumarat) (PPF) je nenasyceny linearni
polyester, ktery mize byt sitovan in situ prostfednictvim
svych fumaratovych dvojnych vazeb a tudiz ho lze vyuzit jako
kostni cement. PPF spliuje fadu 1ékaiskych pozadavki — je
injekovatelny, biokompatibilni, biodegradabilni, a vykazuje
vyrazné nizsi teplotu sitovani v porovnani s poly(methyl-
methakrylatovym) (PMMA) kostnim cementem, ktery se
v praxi pouziva. Oproti PMMA méa PPF také vhodngjsi
mechanické vlastnosti, které 1épe odpovidaji vlastnostem
spongiozni kosti. PPF ma i pfes své vyjimecné vlastnosti
omezeni v podobé hydrofobniho charakteru a rigidity
fetézce'?. Proto se PPF kombinuje s jinymi polymery,
pfevazné poly(e-kaprolaktonem) a jeho derivaty, poly
(mlécnou kyselinou) ¢i kopolymerem kyseliny mlécné
a glykolové.

Prispévek se zabyva piipravou kopolymeri PPF
sriznym pomérem g-kaprolaktonu (CL). Kopolymerace
probihala pfi150°C po dobu 2 hodin =za iniciace
2-ethylhexanoatem cinatym (1 mol. %). VSechny kopolymery
méli vysoky obsah kopolymeru >90 % a jednu teplotu
skelného piechodu korelujici se slozenim. Ptipravené
materialy byly amorfni do obsahu CL strukturnich jednotek
66 mol. %, poté byly miné krystalické. Pomoci 'H-NMR
analyzy byl zjisttn obsah CL strukturnich jednotek
v kopolymerech, ktery byl v dobré shodé s obsahem CL
v nasadé. Molarni hmotnost kopolymert rostla s rostoucim
pomérem CL strukturnich jednotek.

Pripravené kopolymery bylo mozné samosesitovat
a katalyzatoru N,N-dimethyl-p-toluidinu. Kopolymery 1ze také
sesitovat s vyuzitim sitovaciho ¢inidla poly(ethylenglykol)-

Tato prace vznikla za podpory VSCHT Praha.
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Introduction

The in situ formed biomimetic hydrogels represent
avery attractive class of biomaterial scaffolds. Modern
advanced biomaterials are designed to mimic selected features
of the extracellular matrix (ECM) of living tissues. Herein we
present development of the synthetic, enzymatically
degradable poly(amino acid)s based injectable hydrogel
affording controlled immobilization of cell adhesion peptide
RGD to encapsulate rat mesenchymal stem cells (rMSCs) and
evaluate the potential of this system for cartilage tissue
engineering.

Methods

The enzymatically degradable copolymer of poly(N°-2-
-hydroxyethyl-L-glutamine)-bearing tyramide units ((PHEG-
Tyr) was synthesized as the gel precursors from poly(y-benzyl-L-
-glutamate) (PBLG)'.

The hydrogels were formed in situ using dual syringe by
horseradish peroxidase (HRP)/H,O,-mediated crosslinked
reaction. The effect of various nypoy/nryr and nryr/nprp ratios
on the time of gelation, gel yields, swelling, and viscoelastic
properties were investigated. The biomimetic azido-(PEG)
«RGDSGGGY-NH, peptide ligands was covalently binding to
the gel precursors using click chemistry in defined
concentration.

For cell encapsulation studies, rMSCs were encapsulated
at a density of 3-10° cells/mL and cultured for up to 2 weeks
in chondrogenic differentiation media. Live/dead staining was
used to evaluate cell attachment and viability after 2 and 7
days. Real-time PCR and laser scanning confocal microscopy
were used to evaluate the expression of chondrogenic markers
(aggrecan, SOX-9, collagen II).

Results and discussion

The PHEG-Tyr was modified using click chemistry with
cell adhesion peptides RGD. The concentration of peptides in
resulting hydrogels was range 0.5-5 mM.

The hydrogels were prepared with different stiffnesses
(G' = 1.2 kPa and G' = 3.5 kPa). The biological experiments
showed that the PHEG-Tyr based hydrogels proved to be non-
cytotoxic for the rMSCs. We observed good viability,
adhesion, and proliferation of rMSCs after encapsulated by
the injection process to the hydrogel after day 2 and 7. We
evaluated the spreading of cells and the formation of the
cellular protrusion in the 3D matrix depending on the RGD
content and gel stiffness. The rMSCs adhered best to the hard
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hydrogel with the concentration of RGD higher than 2 mM.
The morphology of cells growth in the hydrogel with 2mM
RGD changed from circular to spread shape from 1 to 4 days.
The cells are also formed a connection between each other.
After 7 and 14 days of incubation in the chondrogenic
medium the chondrogenic induction, expressions of collagen
II proteins, and chondrocyte-specific genes (SOX9, aggrecan)
were detected.

Conclusions

This study exhibited injectability and rapid PHEG-Tyr/
RGD gel formation, as well as mechanical stability of
hydrogel, and cell ingrowth. The P2HPG-tyr/RGD hydrogels
demonstrated attractive properties for application in cartilage
tissue engineering.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(No. 18-03224S).
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Vicecetna 1ékova rezistence (angl. Multidrug resistance,
MDR) je Castou pfi¢inou nedostatecné Ucinnosti
protinadorové terapie. Jako mechanismus vzniku MDR
u nadorovych bunék je uvadéna predevsim nadmerna exprese
ATP dependentnich efluxnich pump na bazi ABC transportérii
(zejména P-glykoproteinu, P-gp), diky nimz buika vylouci
1é¢ivo — cytostatikum — jesté diive, nez zacne 1é¢ebné pisobit.
Regenim mohou byt tzv. inhibitory P-gp, jejichz pouziti by
mélo vést ke zvySeni retence cytostatik uvnitf nadorovych
bun€k, a tak i k pfekonani MDR a k dosazeni u¢innéjsi
protinadorové terapie. Inhibice P-gp byla popsana nejen
u nizkomolekulérnich latek (ritonavir, reversin atd.), ale také
napf. u poly(propylenoxid)u (PPO). PPO je ovSem ve vodé
nerozpustny, coz omezuje jeho pouziti v biologickych
systémech. Je znamo, ze polymerni nosi¢e 1é¢iv na bazi
vodorozpustnych kopolymeri N-(2-hydroxypropyl)methakryl-
amidu (PHPMA) umoziuji dopravu a fizenou aktivaci 1é¢iva
v nadorech a zarovein snizuji jejich nezadouci vedlejsi ucinky.

Nasim cilem bylo pfipravit a studovat PHPMA nosice
1é¢iv nesouci cytostatikum a zaroven P-gp inhibitor. Ptipravili
jsme proto blokové kopolymery na bazi PHPMA-b-PPO.
Diky svému amfifilnimu charakteru se tyto kopolymery
samousporadavaji ve vodném prostiedi do
supramolekularnich micelarnich struktur, coz vede k jejich
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pfednostni akumulaci v pevnych nadorech diky tzv. efektu
zvySené propustnosti a zadrze (EPR efekt). Kromé
hydrofilizace umoziuje PHPMA blok i vazbu cytostatika
pomoci biodegradovatelné pH-senzitivni hydrazonové vazby,
umoziujici uvolnéni 1éCiva specificky v nadorové tkani ¢i
bunkach. V nasi praci jsme se zaméfili na studium vlivu
detailni struktury blokového kopolymeru na jeho fyzikalné-
chemické i biologické vlastnosti. Pouzitelnost polymernich
micel svlastni P-gp inhibiéni aktivitou i jako nosice
cytostatika byla potvrzena jak na bunécnych liniich
vykazujicich MDR, tak i na odpovidajicim my$im modelu.
Bylo zjisténo, Zze vyhodou zaclenéni polymerniho inhibitoru
MDR (PPO) piimo do struktury micelarniho kopolymeru je
nejen zlepSeni retence a pusobeni 1é¢iv uvniti nadorovych
bunék v disledku inhibice P-gp, ale také vyznamné zlepSeni
ucinnosti pouzité chemoterapie.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR LTAUSA
18083.
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Cilena protinadorova terapie je inovativni oblast
v onkologii, ktera pftispiva ke zvySeni uspéSnosti terapie
riznych typt rakoviny. Jeden zrysti nadort je degradace
extracelularni matrix (ECM) umoziujici rist primarniho
nadoru a tvorba metastdz. Vyvoj v biologii nadorovych buné¢k
umoznil sledovani bunéénych procesti zodpovédnych za Siteni
rakovinnych bunék z piavodniho mista nadoru a vzniku
metastaz. Za toto jsou napiiklad zodpovédné matrix
proteinazy (MMP), které se z tohoto diivodu jevi jako vhodny
potenciondlni cil protinadorové terapie. Jedna se o skupinu
proteinaz podilejicich se napiiklad na degradaci ECM
aangiogenezy'. MMP jsou ve vysoké koncentraci
exprimovany riznymi malignimi butikami a jejich nadmérna
exprese je piimo umérna agresivit¢é nadoru a tvorbé
metastiz’®. Pfi¢em? jsou v téchto tkanich detekovany
predev§im MMP-2 a MMP-9.

Ztohoto divodu jsem se rozhodli  vyuzit
nizkomolekularni inhibitor MMP-2 a MMP-9 a pfipravit jeho
dlouhocirkulujici dopravni systém jeho navaanim na
vysokomolekularni biodegradovatelny polymerni nosi¢. Tato
konjugace by méla vézt ke =zlepSeni farmakologickych
vlastnosti  vybraného inhibitoru, zvySeni akumulace
v solidnich nadorech prostiednictvim EPR efektu, snizeni
pravdépodobnosti vzniku metastazi, respektive podavané
davky a vedlejsi toxicity. Jako inhibitor uvedenych MMP byl
vybran actinonin a kopolymer HPMA jako vhodny polymerni
nosi¢. Byla pfipravena série polymernich konjugati lisicich se
Vv pouZité spojce mezi actinoninem a polymernim nosicem.
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U vSech konjugati byla zméfena hydrolyticka stabilita pfi
riznych hodnotach pH a na zakladé téchto vysledkd byly
vytipovany tfi polymerni konjugaty, které byly podrobeny
invitro a testovani in vivo biologickému testovani. Byla
stanovena aktivita pfi depleci metastatického rozsevu po
podani laboratornim zvifatim nesoucim vysoce metastazujici
4T1 prsni karcinom.

Tato prdce byla podporena Grantovou agenturou CR v rdmci
grantu 19-014178.
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Polymerni materidly jsou intenzivné studovany jako
systémy umozitujici cilenou dopravu 1é&iv do zandtd'. Diky
fyziologické vasodilataci stén krevnich kapilar v zanétu
umoziuji polymerni konjugaty dopravit lé¢ivo piimo do
postizené tkang, i bez pouziti smérujicich jednotek®.

Za ucCelem zvySeni terapeutického potencidlu jsme
syntetizovali polymerni konjugdt na bdzi kopolymert
N-(2-hydroxypropyl)metakrylamidu s kovalentné navazanou
fluorescencni  znackou a ivy lécivem
dexamethasonem (DEX). To bylo navdzano na polymer
pH-sensitivni hydrazonovou vazbou pomoci specidlni spojky
(zalozené na 4-(2-oxopropyl)benzoové kyselin€) mezi
lé¢ivem a polymernim fetézcem. Ta umoznuje rychlé
uvolnéni 1éCiva znosiCe vniz8§im pH zanétlivé tkané
a minimalni uvoliovani 1é¢iva v pH krve. Rychlé uvolnéni
1é¢iva v prostiedi zéanétu je klicové v piipadé potieby
okamzité odpovédi na akutni faze zanétlivych nemoci.

Mysi model akutni artritidy, vyvolané lokalné¢ pomoci
Freundova adjuvanc, byl pouzit pro potvrzeni akumulace
polymernich konjugéti v zanétu. Ta se objevila velmi rychle
po podani polymernich konjugiti a trvala az do konce
experimentu. Béhem testovani terapeutické aktivity konjugatd

rrrrr

méla opakovana ip. aplikace polymerniho konjugitu
v koncentraci 1 mg DEX eq./kg, kde doslo k poklesu zanétu
o vice nez 90 %.
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Tato price vznikla za podpory grantii GACR (19-00956Y),
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The interaction between the human embryonal stem
cells (HESc) and their environment is vital for their migration
and differentiation during the embryonic development and
morphogenesis. The study of these specific interactions is
important. Stem cell niche is represented by proteins of the
extracellular matrix, cell junctions and soluble factors. Cell
culture surfaces modified by synthetically prepared peptide
motives (cell surface receptors ligands) can provide unique
platform for studies of single molecule-ligand influence on
cell behavior.

To prepare surfaces, we have developed and utilized a system
combining the covalent bond of peptides to linkers applying
click chemistry and a protein-repulsive surface made
poly(2-hydroxyethyl methacrylate) based polymer (pHEMA).
The pHEMA surface retains its protein repulsive properties
after biomimetic modification' and therefore lowers the
probability of false positive results by preventing the non-
specific adhesion of cells on adsorbed proteins from the
culture medium.

Our goal is to analyze the response of HESc to synthetic
peptides and to characterize molecular pathways. This
knowledge can be utilized for cell culture expansion and
creating relevant models for disease modelling and
developmental studies.

This project was supported by grants by Czech Science

foundation GACR 18-05510S
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Porézni organické polymery (POP) typu
hypersesitovanych polyacetylenickych siti s permanentni
porozitou (Sger az 916 m%g) a vysokym obsahem
karbaldehydovych skupin (az 7,6 mmol/g) byly pfipraveny
(1) pfimou homopolymerizaci 1,3-diethynylbenzadehydu nebo
kopolymerizaci ~ monoethynylbenzaldehydti s vhodnymi
sitovadly' (Schéma 1A) a (ii) homo- a kopolymerizaci
N-(ethynylbenzyliden)anilini a naslednym hydrolytickym
deteplatovanim primarnich siti (Schéma 1B). V zavislosti na
zplisobu piipravy se funkcionalizované POP zésadné liSily

charakterem textury. POP pfipravené cestou piimé
polymerizace vykazovaly hierarchizovanou mikro/
mesoporézni texturu. Naopak, u POP pfipravenych

dvoustuptiovou syntézou byla dosazena Cist¢ mikroporézni
textura, pricemz velikost mikroporti bylo mozno ovliviiovat
velikosti odstraiovaného templatu [R =-CH; vs. -C(CHs)s,
Schéma 1B]. Vramci pfispévku budou dale prezentovany
adsorp¢ni vlastnosti pfipravenych POP.

A

A =z
[Rh(NBD)acac]
—_—

CHO

B

N Z
\%ﬁusmacac} )
—

R
R= -CHj nebo -(CHg)s

MIKROPOREZNI

Schéma 1. PFiprava POP

pfimou
a dvoustupiiovou syntézou vyuZivajici detemplatovani (B)

polymerizaci (A)

Tato prace vznikla za podpory grantii GACR 20-01233S
a GAUK 210119.
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Elastomérne magnetické kompozity predstavuju skupinu
tzv. smart materidlov, kombinujucich elastické vlastnosti
kaucukovych matric a magnetické vlastnosti kovovych
magnetik. Hoci st ich vlastnosti zavislé najmd od typu
elastomérnej matrice, ich spracovatelské, fyzikalno-
mechanické a magnetické vlastnosti zavisia aj od typu
aobsahu magnetického plniva. Elastomérne magnetické
kompozity vykazuji vyborné elastické a magnetické
vlastnosti, ktoré¢ sa vyuzivaju pri aplikaciach v mikrovlnej
a radarovej technologii, magnetickych snimacoch
a zobrazovacoch, senzoroch magnetickych, ¢i
elektromagnetickych poli.

Z hladiska aplikacie magnetickych plniv s vysokou
viskozitou je vysoka pravdpepododnost’ ovplyviiovania nielen
fyzikalno-mechanickych, ale aj reologickych
a spracovatel'skych charakteristik. Preto cielom daného
vyskumu je prave hodnotenie reologickych charakteristik
elastomérnych  kompozitnych  materialov, ktoré boli
pripravené aplikdciou magneticky médkkého manganato-
zino¢natého feritu v koncentracnom rozmedzi od 100 do 500
dsk do kaucukovych matric na baze prirodného (NR)
a butadiénakrylnitrilového kaucuku (NBR). Na hodnotenie
reologickych vlastnosti bol pouzity oscilaény reometer RPA
2000.

Boli merané a vyhodnotené zavislosti komplexnej
viskozity n* a jej zloziek od Smykovej rychlosti y pri 90 °C.
Zistilo sa, ze pri nizkych $mykovych rychlostiach s rastiicou
koncentraciou mangénato-zino¢natého feritu rastie viskozita,
ale pri vyssich Smykovych rychlostiach dané plnivo nema
na viskozitu vyrazny vplyv. Pokles viskozity kompozitnych
materialov s rastucou Smykovou rychlostou poukazuje
na pseudoplasticky charakter kaucukovych zmesi.

Tato prdaca bola podporena Agentiurou na podporu vyskumu
avyvoja Slovenskej republiky, projekt. ¢. APVV-16-0136
a APVV-19-0091.
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The low-temperature plasma can be used for a treatment
of the wood surface to improve its adhesion to various
substrates. There are two reasons why in that case to apply
discharge plasma leads to the surface treatment. Firstly,
discharge plasma in air itself significantly increases
hydrophilicity of the wood because of formation various polar
groups (e.g. hydroxyl, carbonyl, carboxyl, etc.), and the wood
macromolecules are also cross-links (up to a few microns),
what leads to the increase in scratch resistance, and to the
improvement in barrier properties of the wood material.
Second reason for the plasma use is an increase of adhesion in
adhesive joint between polymeric adhesive and wood
substrate due to growth of wood wettability, what is important
for industrial application. The treatment of the wood by
discharge plasma is limited to a few nanometers without
affecting the bulk properties of the wood'™. The increased
surface polarity due to oxidations reaction during
modification of wood by RF discharge plasma improves its
wettability and hydrophilicity*. The RF discharge plasma is an
efficient and ecologically friendly method for wood
modification’.

A significant increase of the polar component of oak
wood surface energy after modification by RF discharge
plasma has been observed. The treatment of the oak wood by
RF plasma exhibited relatively smaller aging effect, but the
modified surface never recovers to its initial hydrophobic
state. The roughness of the RF plasma-treated oak wood
surface analyzed by AFM slightly decreased, but no
significant changes were observed using SEM because the
changes were only at micro-level. FTIR-ATR spectra confirm
an increase of the oak wood polarity during RF plasma
treatment due to growth in —OH group amount. The content of
oxygen and nitrogen after RF plasma treatment of oak wood
increased. The content of COOH, C-O and C=0O groups after
treatment by RF plasma significantly increased. The shear
strength of adhesive joint of oak wood using polyurethane
adhesive increased non-linearly with activation time.

This contribution was supported by Ministry of Education of
the Slovak Republic and Slovak Academy of Sciences, project
VEGA, Grant No.1/0570/17. APVV-16-0177, APVV-17-0456,
APVV-18-0378, APVV-19-0269.
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Pfestoze  vsouCasnosti  dendrimery  piedstavuji
zavedenou soucast makromolekularni popf. supramolekularni
chemie, je stale znac¢né Usili vénovano vyvoji novych strategii
umoziujicich optimalni nastaveni dendritickych struktur pro
danou aplikaci'. Pfedev§im v oblasti biomedicinalnich
aplikaci tento typ latek disponuje znacnym potencidlem. Diky
pfesné definované, makromolekularni struktuie tyto latky
mohou mimikovat funkci a aktivitu nékterych biomolekul
a pusobit jak terapeuticky tak diagnosticky.

V prispévku bude prezentovan novy typ dendrimernich
sloucenin, zalozeny na spojeni dvou funkéné kontrastnich
vrstev. Nepolarni vnitini ¢ast dendrimeru tvofi karbosilanové
jadro nulté az druhé generace (CSy,) s vyuzitim atomt
kiemiku jako vétvicich jednotek. Na karbosilanové jadro
navazuje 1-2 generece polarni polyamidoaminové vrstvy
(PAMAM, ,). Spojeni obou ¢asti je umoznéno mezistupném
realizovanym adici thiolové skupiny methyl-merkaptoacetatu
na termindlni allyly CS-jadra a néaslednou aminolyzou
methylesteru ethylendiaminem. Takto jsou ziskany terminalni
aminy, které slouzi jako multifunkéni jadro pro vystavbu
PAMAM-vrstvy/vrstev. Samostatné jsou CS i PAMAM
dendrimery dobfe znamy a S$iroce studovany v mnoha
oblastech biomedicinského vyzkumu?. PAMAM dendrimery
v soucasnosti patii mezi nejrozsifenéjsi, komeréné dostupné
dendrimery. Variaci rizného poméru CS a PAMAM slozky
ziskdme  reprezentativni  sérii  dendritickych  latek
(CS,PAMAMy) demonstrujici moznosti nové syntetické
strategie. Prezentovany budou aniontové formy novych
dendrimert, které budou dale testovany jako terapeutika
amyloidoz.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 20-06264S a
projektu ,, UniQSurf Centrum biopovrchii a hybridnich

funkcnich materialii* reg. ¢.:

CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007411 financovaného z EFRR/
ESF.
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Ciel'om prace bolo hodnotenie vlastnosti elastomérnych
kompozitnych materidlov, ktoré boli pripravené aplikdciou
barnatého feritu do kaucukovych matric na baze prirodného
(NR) a syntetického butadiénakrylonitrilového (NBR)
kauCuku. Barnaty ferit, ktory plnil funkciu magnetického
plniva, sa do kaucukovych zmesi aplikoval v konStantnom
mnozstve. Na sietovanie kaucukovych matric sa vyuzili
kombinované sirne a peroxidové vulkaniza¢né systémy.
Nasledne sa hodnotil vplyv zloZzenia vulkanizacnych
systtmov na sietovil hustotu, morfologiu, fyzikalno-
mechanické, dynamicko-mechanické a magnetické vlastnosti.
Dosiahnuté vysledky ukazali, ze sietova hustota a fyzikalno-
mechanické vlastnosti sa menili v zavislosti od meniaceho sa
pomeru siry a peroxidu v kombinovanych vulkanizaénych
systémoch. Z morfologie vzoriek kompozitov vyplyva, ze
kompatibilita a homogenita medzi magnetickym plnivom
a kauCukovou matricou bola najnizsia v pripade kompozitov
vulkanizovanych sirnym systémom. ZvySovanim obsahu
peroxidového vulkanizaéného systému, kompatibilita medzi
plnivom a kauCukovymi matricami narastad. NajlepSiu
kompatibilitu a homogenitu dosahovali kompozity sietované
len peroxidovym vulkanizaénym systémom. Tuto skuto¢nost’

mozno pripisat pritomnosti kovulkanizaéného Cinidla
peroxidovej  vulkanizacie — zinkovej soli  kyseliny
metakrylovej, ktora zvySuje adhéziu na medzifdzovom

rozhrani plnivo — kau¢uk. Hodnoty koercivity a remanentnej
magnetickej indukcie sa pohybovali v uzkom intervale
experimentalnych hodnét. Vyplyva z toho zistenie, Zze
nezavisia od zlozenia vulkanizaéného systému a ani od typu
kaucukovej matrice. Magnetické parametre elastomérnych
kompozitov st zavislé iba od obsahu magnetického plniva.

Tato prdaca bola podporena Agentirou na podporu vyskumu
avyvoja Slovenskej republiky, projekt. ¢. APVV-16-0136
a APVV-19-0091.
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V stcasnosti rychly rozvoj bezdrotovej elektroniky
a suvisiacich elektronickych zariadeni spésobuje Coraz
vaznej§ie problémy s elektromagnetickym znecistenim.
Vsetky  tieto elektronické zariadenia  produkuju
elektromagnetické ziarenie, tzv. elektromagneticky smog.
Tento smog ma nepriaznivy vplyv najmé na l'udské zdravie,
ale tiez naruSa fungovanie inych elektronickych zariadeni.
Jednou z metdd ako eliminovat’ elektromagnetické Ziarenie je
tienenie. Tienenie vo vSeobecnosti predstavuje bariéru, ktora
brani prechodu elektromagnetického (EM) ziarenia. Jednym
z takychto materialov schopnych G¢inne tienit EM Ziarenie st
polymérne magnetické kompozity = pozostavajucich
z feromagnetickych plniv zabudovanych do kaucukovej
matrice.

Cielom tejto prace bola priprava polymérnych
kompozitnych materidlov na baze butadiénakrylontrilového
kaucuku a hodnotenie vplyvu manganato-zino¢natého feritu
na vulkanizacné charakteristiky, fyzikalno-mechanické
atieniace  charakteristiky  pripravenych  kompozitov.
Z vysledkov merania a hodnotenia tieniacich vlastnosti
vyplynulo, Ze tieto kompozity vykazovali absorpénu tieniacu
ucinnost’ pod trovitou —20 dB, ¢o znamena pohltenie takmer
99% dopadajiiceho Ziarenia. Dalim zistenim je aj fakt, Ze
srasticim obsahom magnetického plniva dochadzalo
k posunu efektivneho absorpéného rozmedzia smerom
k niz§im frekvenciam dopadajuceho elektromagnetického
ziarenia. Napriek tomu, ze kompozity vykazovali vhodné
tieniace vlastnosti, fyzikalno-mechanické vlastnosti takto
pripravenych kompozitov sa s rastucim obsahom magneticky
mékkého plniva zhorSovali.

Tato praca bola podporena Agentirou na podporu vyskumu
avyvoja Slovenskej republiky, projekt. ¢. APVV-16-0136
a APVV-19-0091.
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Thiolované  polymery—thiomery  maji  potencial
v regenerativni mediciné a teranostice jako depoty 1éCiv
ilapafe reaktivnich forem kysliku. K pfipravé téchto
makromolekularnich materiald byly vyuZzity monomery
obsahujici chranénou ¢i maskovanou thiolovou skupinu:
2-acethylthioethyl-methakrylat,  homocystein  thiolakton
methakrylamid a 2-acetylthioethyl methakrylamid (obr. 1 a, b,
c), které byly dale kopolymerovany s 2-hydroxyethyl-
metakrylatem (HEMA) ¢i N-(2-hydroxypropyl)
metakrylamidem (HPMA). Cilem bylo pfipravit ve vodé
rozpustné linearni makromolekuly fizenou radikalovou
polymerizaci adi¢né fragmentacnim pfenosem fetézce
s molekulovou hmotnosti nepiesahujici 40 000 a s tzkym
indexem polydisperzity. K pfipravé thiomerli byla pouzita
4,4'-azobis(4-kyanovalerova kyselina) a 4-kyano-4-(fenyl-
karbonothioylthio)pentanova  kyselina  jako  iniciator
a pfenosové cCinidlo. Nejvys$si vytézky (80 %) 1 nejlepsi
kontrolu molekulové hmotnosti vykazovaly kopolymery
HEMA, HPMA vykazoval niz§i konverze (cca. 40 %).
Kopolymery 2-acethylthioethyl methakrylatu a homocystein
thiolakton methakrylamidu se podafilo piipravit s tzkou
molekulovou distribuci < 1,3. VSechny typy kopolymeri pak
byly pouzity k ptipravé degradovatelnych superporéznich
hydrogelt sitovanych disulfidickymi mustky, které degraduji
v pfitomnosti nizkomolekularnich thioli. Degradovatelnost
byla ovéfena v roztou cysteinu ¢i glutathionu.

a b c
o 0 o
_— / / o
| J
/& )%O
Obr. 1. Reaktivni monomery obsahujici thiolovou skupinu.

2-Acethylthioethyl methakrylit (a), homocystein thiolakton
methakrylamid (b), 2-acetyl thioethyl methakrylamid (c)

Tato prezentace vznikla za podpory: GA CR 20-070158.
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Keratins belong to a large group of fibrous proteins,
which form part of the skin layer and associated structures
such as hair, nails, horn, and feathers. Research was focused
on the biopolymer keratin because the main characteristic of
the keratin protein is the high content of thio-amino acids —
methionine and cysteine. Keratin hydrolysates were prepared
using sheep wool “Merino” of the composition: nitrogen
12.15%, ash 2.53%, sulphur 2.21%, fat 7.16%.

Preparation technology was optimized on a laboratory
scale and the samples were characterized by FTIR-ATR
spectroscopy and X-ray photoelectron spectroscopy (XPS)'.
Changes in the spectra of keratin hydrolysates are mainly
shown in the content of sulphur, in proportion between the
reduced C-S form and SO; oxidized form.

Antioxidation activity of keratin hydrolysates were
studied in a polyethylene glycol (PEG) matrix employing the
non-isothermal differential scanning calorimetry (DSC). In
the data treatment, the Berthelot-Hood equation was chosen as
the temperature function. The kinetic parameters enabled the
assessment of the induction period of oxidation for
application temperatures. For the comparison of the
stabilizing effect, the protection factors and antioxidant
efficiency were calculated. The results show that the
antioxidant activity of the samples depends on the preparation
procedure, purity, etc. Protection factors decreased with
increasing temperature and decreasing concentration®”.

Technical applications were also directed to the
application of keratin hydrolysates at modification of urea-
formaldehyde (UF) resin mixtures to reduce the release of
formaldehyde from bonded wood-based  panels*’.
Formaldehyde emissions were assessed from five-layer
plywood according to JIS A 1460 (2001) “Building boards.
Desiccator method” Quality of gluing was tested according to
standards EN 314-1 and EN 314-2. Tested plywood fulfils the
requirements of the standard for class of gluing 1 — they are
suitable for application in normal interior environment.
Measured values of extinctions of tested samples confirmed
the lowering of formaldehyde emissions for each
concentration of keratin hydrolysate in comparison with the
reference sample. The most significant decreasing of
formaldehyde up to 37% was obtained for 5% dosage of
keratin with the highest sulphur and sulphide bonds content.

This research has been funded by Slovak Research and
Development Agency, Grants No. APVV-15-0124, APVV-16-
0177, APVV-17-0456 and APVV-18-0378 is greatly
acknowledged.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

REFERENCES

1. MatyaSovsky J. et al.: JALCA 114,20 (2019).

2. Simon P. et al.: 5th Central and Eastern European
Conference for Thermal Analysis and Calorimetry, Roma
2019.

3. Cibulkova, Z. et al.: In ChemZi: Zbornik abstraktov, 71.

zjazd chemikov, Smokovec. 2019, s. 148.

Bekhta P. et al.: Eur. J. Wood Wood Prod. 77, 495

(2019).

5. Kudelal. et. al.: Wood Res. 62, 939 (2017).

4.

9P-09

INVESTIGATION OF HOT-MELT ADHESIVES
BASED ON SELECTED METALLOCENE
COPOLYMERS

IGOR NOVAK®**, JURAJ PAVLINEC?, IVAN
CHODAK?®, JOZEF RYCHLY", ANGELA KLEINOVA?®,
ZUZANA NOGELLOVA?, JOZEF PRETO", VLADIMIR
VANKO"

“ Polymer Institute SAS, Bratislava, Slovakia, byIPO, as.,
Partizanske, Slovakia
igor.novak@savba.sk

Hot-melt adhesives (HMA) represent a sort of
thermoplastic adhesives, that are mostly blended from
standard polymer as a basis for achieving particular
mechanical properties while other components are added
according to requirements regarding the properties for specific
applications'. Some of HMA disadvantages involve thermal
load of the substrate, and loss of bond strength at higher
temperatures, up to complete melting of the adhesive.
Metallocene polyolefins are recently tested frequently as
a basis for hot-melt adhesives with improved performance’.
Metallocene ethylene-octene copolymer (MeEO) non-polar
chains interact well with non-polar surfaces. Nevertheless,
efforts to adjusting the adhesive properties hot-melt adhesives
based on MePO application parameters, especially regarding
increased adhesion to polar surfaces, focus to basic polyolefin
chains polarity increase, or polar polymers addition to the
adhesive compositions. An increase of MeEO polarity® has
been achieved by free radical grafting of acrylic acid (AA)
and/or crotonic acid (CRA) to polymer macromolecules
activated with oxygen-ozone mixture. The formed graft
copolymer was used as an additive to formulate HMA with
increased applicability in adhesive properties®.

FTIR analysis verified that AA and/or CRA was present
in grafted MeEO. The bands for C=0 (1715 em™') and COC
(1170 cm™) indicate that AA and/or CRA chains are present.
The FTIR absorbance intensity ratio for the acid carbonyl
compounds at 1715 cm™" and the reference band at 1464 cm’
was used to determine the PAA concentration in the grafted
copolymer. The total free surface energy of MeEO grafted by
AA and/or CA exhibit an increase depending on the amount
of grafted AA or CRA. The HMA peel temperature resistance
modified with grafted MeEO increased by more than 10 °C
while the temperature resistance values of the adhesive joints
in shear tests were similar. During the peel tests, the adhesive
joints of the cardboard-unmodified HMA exhibit adhesive
failure, but the joints of cardboard-HMA modified with
grafted MeEO show cohesive destruction.
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Polyethylene (PE) has found uses in various biomedical
applications, such as the production of catheters'. However,
PE often leads to unfavorable infections that represent serious
clinical complications. These infections can result in implant
failure, which can lead to numerous health problems. To
overcome this disadvantage, an anti-infection modification of
PE is frequently applied®. Anti-infective properties of
polymers are achieved by the incorporation of an anti-
infection agent into the polymer bulk or by copolymerization
of an anti-infection agent with a monomer. The antibacterial
surface treatment was demonstrated to be the preferred choice
because it exhibited several advantages: it did not influence
the bulk properties of the polymer, antibacterial agents were
not released from the polymer volume, and the procedure was
relatively simple and effective’. In this study, a multistep
approach consisting of plasma treatment of polymer surface,
radical graft polymerization of acrylic acid (AA) and the
immobilization of antibacterial agents, was used®. The
antibacterial agents are capable of inhibiting the proliferation
of microorganisms on the polymer surface’. Branched low-
density PE foils were used in this study, benzalkonium
chloride and bronopol were tested as antibacterial agents.

PE samples were activated with barrier discharge plasma
at atmospheric pressure, then were grafted with acrylic acid
(AA) and subsequently were immobilized with halogen
compounds, i.e. bronopol and/or benzalkonium chloride. The
best results were obtained for antibacterial PE samples with
benzalkonium chloride than for bronopol. The activity of
antibacterial PE against bacterial strain Staphylococcus
aureus were better compared to Escherichia coli. The activity
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of antibacterial polymer against Escherichia coli was not
sufficiently demonstrated.
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MXenes are a large family of 2D materials with unique
optoelectronic properties and tuneable surface termination.
Different MXenes are prepared from different MAX phases of
the formula M,.;AXn, where M is the most common
transition metal, A is an element of the 13 or 14 group of the
periodic table of elements, X is usually C and/or N'. By
etching of the A layers from MAX phase, MXene are formed.
The surface of etched MXenes contains functional group e.g.,
-0, -F, -OH, leads negatively charged surface.

MXene layers were prepared by delamination of MXene
pasta prepared at Drexel university. MXene solution type
Ti;C,Tx were sprayed on plasma modified PET foils up to 4
layers. Prepared MXene was characterized by XPS
measurement. Obtained layered surfaces were tested with See
System for contact angle values measurement, using
diiodomethane and water. The conductivity of samples was
measured by multimeter.

The surface of pure PET foil is hydrophobic. After
plasma treatment it is turned to hydrophilic’. MXenes layers
were sprayed and characterized by contact angle and
conductivity measurements. Sprayed MXene layers are
hydrophilic. This experiment will continue with spraying up
to 10 layers. First results showed, that MXene layers are
hydrophilic. Changes of MXene layers resistivity was
monitored within 5 months. The resistivity of MXene layers
increased with time, from 7.5 Q after preparation up to 41.6 Q
after 5 months of staying at ambient condition. It means that
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MZXene is oxidizing in the air. Changes of MXene structures
are also study by XPS.

MXene layers can be used e.g. electrode materials for
energy storage devices, or layers in perovskite type of solar
cells.

This work developed under the M-era.Net research project
titled NANO2COM, the research was funded by grants No.
M-ERANET-18-414-Nano2Com from Slovak Academy of
Sciences, No. S-M-ERA.NET-18-1 from the Research Council
of Lithuania, and by project VEGA 02/0010/18 (Slovakia).
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The transplantation of retinal pigment epithelial (RPE)
cells via nanofibrous membrane could be a promising
therapeutic option for the treatment of an age-related macular
degeneration or other degenerative retinal disorders. In this
work, two commercial culturing membranes for retinal tissue
engineering made either from poly(ethylene terephtalate)
(PET) or polyimide (PI) were compared with a thin
polylactide nanofibrous membrane (NM).

Experimental methods

Following membranes were studied: poly(ethylene
terephthalate) membrane (track-etched, thickness 10 pm, pore
density 1x10® cm™), polyimide membrane (track-etched,
thickness 7 pm, pore density 2.2x10” cm ™), and nanofibrous
membrane based on 380-nm-thick polylactide fibres
(thickness 3.7 um, porosity 72%). NMs were prepared by
electrospinning' that easily allowed an embedding of
a supporting frame (Fig. 1). Poly(L-lactide-co-DL-lactide)
(ratio of LLA/DLLA 90/10, Mw 868 270 g/mol, PDI 2.3) was
dissolved in dry pyridine at a concentration of 11 wt%. The
solution was electrospun at 7 kV of applied voltage, 250 pl/h
of feeding rate and 10 cm gap. The sheets of the membrane
were fixed to commercial cell culture insert Falcon (Corning
Inc., Kenneburg, ME, USA) devoid of the original membrane.
ARPE-19 cells were seeded for 24 hours on NMs with/
without laminin coating, and on PET and PI membranes.
Viability of ARPE-19 cells was monitored in different stages
of sample preparation with Alamar blue assay for ARPE
viability and with a confocal microscopy for evaluation of
live/dead cells. Viability of ARPE-19 cells in NMs was tested
also after loading to the surgical injector with a flat loading
tube. For cutting of nanofibrous samples from a cell
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cultivation insert we applied a) Punch (4 mm in diameter,
modified to oval shape, sterilized with ethanol and b)
Femtosecond laser ablation. Cell cultivation insert with ARPE
seeded NM was placed onto a sterile glass-bottom dish. The
samples were cut by laser ablation with in-house developed
laser microfabrication station using ultrashort laser pulses of
800 nm central wavelength (25 fs FWHM duration, 1 pJ/pulse)
generated in LEGEND-USP laser amplifier (Coherent, Inc.) at
a repetition rate of 1 kHz and focused with off-axis parabolic
mirror (numerical aperture 0.26) on the cell seeded membrane
in nutrient liquid.

A

Fig. 1. Nanofibrous carrier with embedded supporting PET
frame. The carrier was cut from a cell culture insert with a modi-
fied punch. Three visible marks on the frame allow to control
a side orientation of the carrier (a), Detail of the PET frame em-
bedded in the nanofibrous membrane of the carrier (b).

Results and discussions

Flat surface of commercial PET and PI membranes with
track-etched porosity enable formation of RPE monolayer.
However, lower number of pores with a manufacturer-
specified pore size is not sufficient to mimic real Bruch’s
membrane properties. In contrast to commercial membranes,
electrospun membrane offers a three dimensional surrounding
with large pore size which supports continuous flow of
nutrients for seeded cells. PET and PI membranes could not
be cut with our laser manufacturing setup because high
thickness of the membranes. Cutting of NMs with
a femtosecond laser is feasible. During laser ablation radicals
and ions are generated in culturing medium. Seeded cells are
sensitive to such a stress and are easily removed from the
NMs, especially in case of laminin uncoated NMs. There is no
significant difference between cutting with punch and with
laser in laminin coated NMs. These membranes showed better
contact of ARPE cells with nanofibrous surface, which
reflects in mechanically more stable adhesion of cells on the
NMs during laser ablation and injector loading/unloading
cycle.

Conclusions

The presented ultrathin and highly porous nanofibrous
membranes have key characteristics in order to improve the
integration and the functionality of transplanted RPE cells in
comparison with commercial membranes. Moreover,
a femtosecond laser proved as a powerful tool in preparation
of nanofibrous samples for retinal tissue engineering in sterile
conditions.
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Tato prace je zaméfena na pfipravu nanokompozitli na
bézi poly(2,2,2-trifluorethyl methakrylatu)' s nanocasticemi
v-Fe,0;5. Problém nedostateéné kompatibility anorganickych
nanocastic s polymerni matrici byl vyfeSen funkcionalizaci
povrchu nanocastic organovaznym kiemicitym ¢inidlem
3-(trimethoxysilyl)propyl methakryldtem?®. Polymerizovatelnou
dvojnou vazbou organovazné¢ho kiemicitého cinidla byly
nanocastice kovalentné navdzany do vznikajicich fetézct pii
nasledné polymerizaci 2,2,2-trifluorethyl — methakrylatu
metodou grafiing to in situ’.
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Obr. 1. Struktura poly(2,2,2-trifluorethyl methakrylat)

Z ptipravenych  vzorkli byly separovany fetézce
s kovalentné navazanym nanoplnivem od fetézcti volnych.
U materiald byly sledovany vysledné termické vlastnosti,
smacivost povrchu, stupenn dispergace plniva a tokové
chovani.

Tato prace vznikla za podpory VSCHT Praha a UCA
Marrakech.
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Prace se vénuje studiu povrchovych vlastnosti
polymernich materiald pfed a po povrchové modifikaci.
Vzhledem k nizké smacivosti povrchu polymert je jejich
konecna uprava dulezita k ziskani potfebnych vlastnosti pro
specifické aplikace, napf. povlaky, adheze, separacni
membrany, elektrickd zafizeni, biomedicinské materialy'™
Modifikace povrchi polymernich materiald prob¢hly ve dvou
krocich: (i) pisobenim UV zafeni o vinovych délkach 254
nebo 365 nm a nasledné (ii) chemickym roubovanim I
alaninu, [II. leucinu a [III. kurkuminu. Testovanymi
polymernimi materialy byly polyethylentereftalat,
polyetheretherketon, polyvinylchlorid, polyvinylidenchlorid
adva typy celulosy. K charakterizaci povrcht testovanych
polymernich materiald pfed a po jednotlivych krocich
modifikace byly pouzity metody: (i) goniometrie pro
stanoveni smacivosti povrcht, (ii) elektrokinetickd analyza
pro studium povrchové chemie, naboje a polarity, (iii)
skenovaci elektronova mikroskopie (SEM) pro ziskani
informaci o topografii povrchd, (iv) Brunauerova Emmettova
Tellerova metoda pro stanoveni velikosti povrchu a Barrettdv
Joineriv Halendiiv model pro stanoveni porozity material
a (v) rentgenova fotoelektronova spektroskopie pro stanoveni
prvkového slozeni povrchii. Na vybranych substratech byly

provedeny antibakterialni testy.

¢) roubovani povrchu

—»

a) povrch polymeru

—»>

b) aktivace povrchu

Schéma 1. Princip funkcionalizace povrchu polymeru a) povrch
polymeru b) aktivace povrchu c) roubovani povrchu. Obrazek
vytvofen autorkou.
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Graft polymerization of cellulosic fabrics has several
potential applications in textile industry such as reduction of
hydrophilicity, flame retardancy’, antibacterial activity.
Cellulose modification was mainly carried out using
conventional free radical polymerizations which are
accompanied with low control over molecular weight and
polydispersity of the grafted chains.

Recently surface-initiated reversible deactivation radical
polymerizations such SI-ATRP have been successfully
employed for cellulose modifications>*. Focusing on
PhotoATRP, a polymerization technique which presents
several advantages with respect to other ATRP processes.
These include the possibility of excellent control over
polymer chain growth, enhanced tolerance toward oxygen,
and the reduction in the amount of catalyst necessary to attain
a controlled polymerization®”’

There are only few reports on the grafting onto cellulose
utilizing SI-PhotoATRP® but, no reports on modification of
cellulose fabrics using SI-PhotoATRP so far. This work is
focusing on using SI-PhotoATRP for modification of
cellulosic fabric. The study included grafting of
(2-dimethylamino) ethyl methacrylate (DMAEMA) onto the
surface of the fabric to impart antimicrobial properties.
Firstly, PhotoATRP of DMAEMA was optimized by studying
the effect of solvent, effect of ligand and its concentration,
effect of light intensity, effect of catalyst type and its
concentration and effect of initiator efficiency. Then, the
fabric was esterified with o-bromoisobutyryl bromide to
prepare a macroinitiator (fabric-Br). SI-PhotoATRP of
DMAEMA onto fabric-Br was then investigated at different
monomer concentrations, liquor ratios and time. Finally, the
grafted fabric was quaternized using benzylbromide (Scheme
1) for preparation of antimicrobial surfaces. The fabric was
characterized by FTIR, TGA, XPS and SEM. The
antimicrobial property also will be tested.
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Scheme 1. SI-PhotoATRP chemical processes for cotton fabric
surface modification with quaternized P(DMAEMA).
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Technologie 3D tisku se stava Cim dal cast€jSim
zpisobem ptipravy umélych kostnich nahrad, které maji velky
potencial zejména v rekonstrukéni mediciné pii  1é¢bé
komplikovanych a rozsahlych kostnich defektd. V dnesni
dobé jsou pro tuto aplikaci nejpopularnéjsi biomaterialy na
bazi fosfore¢nanu vapenatého v kombinaci s polymernim
pojivem zajistujicim dobrou zpracovatelnost pfi tisku'. B&zng
se takto pfipravené nahrady podrobuji slinovani. Nedavné
studie vSak prokazaly, ze finalni produkt, kterym je kalcium
deficitni hydroxyapatit (CDHA), lze ziskat pii fyziologické
teploté pomoci hydrolytické reakce fosfore¢nanu vapenatého
(0-TCP)®. Tato nova biomimeticka cesta vyzaduje, aby
pouzité polymerni pojivo bylo biokompatibilni
a biodegradabilni, protoze s absenci slinovaciho kroku
nedojde kjeho spaleni a zistane stdle zabudované ve
struktufe nahrady. Toto omezeni limituje mnozstvi pojiv,
ktera mohou byt za timto ucelem pouzita. Dal§im limitem
kostnich nahrad na bézi fosfore¢nanu vapenatého jsou jejich
mechanické vlastnosti, které¢ vyrazné omezuji jejich aplikaci
v piipadé kosti nesoucich vétsi zatéz'. Cilem této prace je
pouziti biodegradabilniho a biokompatibilniho PLGA/PEG/
PLGA kopolymeru® jako polymerniho pojiva pro piipravu
CDHA kostnich nahrad pomoci technologie 3D tisku. Hlavni
diraz byl kladen zejména na studium mechanickych
vlastnosti a chemicko-fyzikalni charakterizaci a nasledné
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porovnani s jiz dfive studovanym polymernim pojivem na
bazi Pluronicu'. Piekvapivym zjidténim bylo, Ze vzorky
obsahujici PLGA/PEG/PLGA kopolymer vykazovaly téméf
dvojnasobnou pevnost v tlaku v porovnani se vzorky
obsahujici jako pojivo Pluronic. Na zakladé dosazenych
vysledkit se PLGA/PEG/PLGA jevi jako velice slibné pojivo
pro 3D tisk kostnich nahrad.

Tato prace byla uskutecnéna diky projektu CEITEC 2020
(LQ1601) s financni podporou MSMT CR v ramci Narodniho
projektu udrZitelnosti 1l a diky projektu NVI18-05-0037
zastiténym Ministerstvem Zdravotnictvi CR.
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Rizené systémy pro dodavani 1é&iv maji mnoho vyhod
oproti tradi¢nim 1ékovym formam. Jedna se hlavné o snizeni
frekvence a mnozstvi podavaného 1é¢iva. V této praci byl jako
nosi¢ pouzit biodegradabilni amfifilni termocitlivy polymer
rozpustny ve vod¢, ktery geluje pii fyziologické teplote.
Hydrogel ve vodném prostiedi a fyziologickych podminkach
vykazuje micelarni strukturu diky hydrofobnimu jadru
a hydrofilnimu obalu.

Hlavnim cilem prace byla syntéza hydrogelu a nastaveni
poméru hydrofilni a hydrofobni slozky tak, aby bylo zajisténo
kontrolovatelné uvolnovani imobilizovaného stabilizovaného
proteinu a nasledné i reprodukovatelné meéfeni uvolnéného
mnozstvi stabilniho proteinu pfi 37 °C. Rovnéz byly
studovany interakce protein-hydrogel za ucelem vyladéni
proteinu kontrolovanym zpisobem pro medicinské aplikace.
Uvolnéné mnozstvi proteinu z hydrogelového nosi¢e bylo
méfeno pomoci UV-Vis spektrofotometrie za pomoci
Bradfordova ¢&inidla a dale SDS-page elektroforézou. Rizené
uvoliiovani vykazuje kinetiku prvniho fadu a z&visi pouze na
diftizi a koncentraci proteinu.

Tato prace byla podporovina projektem CEITEC 2020
(LQ1601) s financni podporou MSMT a Ministerstvem
zdravotnictvi pod projektem ¢. NV19-05-00214.
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Pfi adsorpénich méfenich pro charakterizaci velikosti
port se historicky vyuzivalo dusiku pro jeho dobrou
dostupnost. Mnozstvi publikovanych dat a pravdépodobné
nedostatecna osvéta spolu s moznymi technickymi omezenimi
vedou k setrvacnosti pouzivani dusiku i ptes jeho nevhodné
vlastnosti jak pro méteni mikroporézni distribuce velikosti
port, tak i pro vyhodnoceni mérného povrchu metodou BET.

Aktualni technicky report TUPAC (2015)! doporucuje
pro méfeni distribuce velikosti mikropdord pouzit argon pii
teploté varu argonu (87 K) a nahradit méfeni dusikem (77 K).
Dtivodem je vyhnuti se specifické interakei dusiku s riznymi
funkénimi skupinami na povrchu adsorbentu plynouci
z kvadrup6lového momentu dusiku. Tato interakce vede ke
$patné interpretovatelnym datim pro pdéry mensi nez 0,7 nm
a neimérné dlouhému procesu dosazeni rovnovahy.

Pti stanoveni mérného povrchu metodou BET dochazi
k podobné nejisté interpretaci dat v dusledku jiz zmitované
interakce. Mezinarodni norma ISO 9277:2010 o stanoveni
mérné plochy povrchu pevnych latek pomoci adsorpce plynt
a metody BET uvadi, Ze problematické pro dusik jsou
zejména polarni (oxidické) povrchy a grafitizovany uhlik; pro
vyhodnoceni mérného povrchu BET doporucuje Ar pii 87 K.

Systematickd studie vlivu adsorbujictho se plynu
a teploty adsorpce ukazuje az o tfetinu zvySeny mérny povrch
pii méfeni dusikem (tab. I) oproti redlné hodnoté namétrené
pomoci argonu i dal§ich symetrickych adsorptiv jako jsou
krypton, xenon a methan. Nekteré plyny oproti argonu ukazuji
plochy mensi, coz je zpusobeno velikosti adsorptivu a tim
zmensenou dostupnosti nejmensSich pérG a povrchovych
nerovnosti pro tento plyn. Zaroven je vidét, ze objem pora je
témef identicky pro vSechny plyny. Vyuzitim Gurvichova
pravidla Dp = 4Vp/Ap u mezoporézniho vzorku bychom
dospéli k vyznamné mensi stfedni velikosti poru pouzitim
dusiku oproti skute¢nosti.

Tabulka I
Mémy povrch Ager a objem pérG Vp stejného adsorbentu
v zavislosti na plynu a teploté adsorpce

Adsorptiv Agpr[m’g ] Vp [em’g ]
Dusik 77 K 200 0,23
Argon 87 K 150 0,22
Krypton 120 K 140 0,22
Xenon 165 K 120 0,21
Methan 112 K 150 0,22

LITERATURA
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CHARAKTERIZACE POREZNICH MATERIALU
FYZISORPCi PLYNU - PRIKLADY CHYBNE
INTERPRETACE VYSLEDKU

TOMAS ZELENKA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, 702 00 Ostrava
tomas.zelenka@osu.cz

Fyzisorpce plynt (napf. N,/77 K, Ar/87 K) je jednou
z nejpouzivangjsich technik pro texturni charakterizaci
zejména mikro- a mezo-poréznich materialti. Navzdory dobré
dostupnosti komer¢nich fyzisorpénich analyzatori i softwaru
pro vyhodnoceni fyzisorp¢nich izoterm, miize byt interpretace
vysledki problematicka.

Piispévek je zaméfen na piehled vybranych piikladt
chybnych interpretaci ziskanych izoterem a z nich plynoucich
vysledkd. Napft. distribuce velikosti pori se mohou vyrazné
lisit v zavislosti na tom, zda jsou odvozeny z adsorp¢ni nebo
desorpéni vétve izotermy. Typickym prikladem je hystereze
typu H2(a)', ktera je charakteristickym disledkem komplexni
sit¢  propojenych  lahvi¢kovitych ~ pori  pfitomnych
v testovaném vzorku. Za urcitych podminek mize dochdzet
k tzv. kavitaci adsorbatu v poréznim systému. Pokud je pro
vypocet distribuce vybrana desorpcni izoterma, je zde znacné
riziko jeji nevhodné interpretace v dasledku pfitomnosti
artefaktu pfiblizn€ pti 4 nm (primér péru). Dalsim piikladem,
ktery mize vést k nespravné interpretaci dat je tzv. nizkotlaka
hystereze, ktera se objevuje u zeolitli, napt. ZSM-5.

Komer¢né dostupné softwary pro vypocet texturnich
udaju obvykle zahrnuji moznost ziskat z experimentalni
izotermy distribuci velikosti porti pomoci metod DFT (cit.?).
Prestoze se jednd o pokrocilé piistupy, které (zjednodusené
uvedeno) berou vuvahu vlastnosti adsorbované faze na
molekuldrni urovni, je stile potieba vysledné distribu¢ni
kiivky posuzovat kriticky. V piispévku budou prezentovany
dals$i artefakty, se kterymi se lze bézn€ setkat, nejenom
v souvislosti s DFT.

Tato prace vznikla za podpory SGS08/PrF/2020.
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Microporous isostructural lanthanide-based MOFs of
composition [Ln(BTC)(H,0)]‘G or MOF-76(Ln) (Ln
lanthanide, BTC = benzene-1,3,5-tricarboxylate, G = guest
molecules) represents a class of 3D transformable
frameworks, which exhibit permanent porosity and high
thermal stability. In our study, we have prepared different
types of known and novel MOF-76(Ln) compounds and
tested them in a variety of applications.

We explored a large and tunable magnetocaloric effect
in gadolinium form MOF-76(Gd), where the tuning process
was driven by solvent exchange process'. This compound has
also been used as an additive in Li-S batteries, where it can
effectively store sulfur and thus achieve high charge/
discharge cycle performances and high efficiency. Lutetium
form was tested as a heterogeneous catalyst in Knoevenagel
condensation of different bulky aldehydes and active
methylene compounds®. Novel members of the MOF-76
family, MOF-76(Ho) and MOF-76(Tm) were tested as
adsorbents for nitrogen, carbon dioxide, hydrogen and
methane at low and high pressures and was shown, that
compounds exhibited high affinity to CO, (ref’). The
humidity sensing was performed using MOF-76(Nd) and the
results illustrate that material is suitable for sensing
applications. Moreover, MOF-76(Tb) was tested as support
for cytostatic agent based on silver complex and used as drug
delivery system. The obtained results will be presented more
in detail at the conference.

This work was supported by the UPJS project No. VVGS-
2020-1408, VVGS-2019-1033 and VEGA project No.
1/0745/17.
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10L-04
STUDIUM LiTIOVO-IONOVEJ VYMENY V MOF PRE
ZVYSENIE ADSORPCNEJ KAPACITY DIVODIKA

DAVID PRINCiK, MIROSLAV ALMASI, VLADIMIR
ZELENAK

Katedra anorganickej chémie, Ustav chemickych vied,
Prirodovedecka fakulta UPJS, Moyzesova 11, 041 54 KoSice
david.princik@student.upjs.sk

V poslednych desatrociach nastava obrovsky prielom
v navrhoch a pripravach porovitych krystalickych materidlov
typu MOF, ktoré predstavuju obrovska skupinu tuhych latok
s pravidelnym usporiadanim. Struktira MOF pozostiva
z uzlov reprezentovanych kationom, atomom alebo klastrom
kovu, ktoré st poprepajané viacdonorovymi organickymi
ligandmi do nekoneénej polymérnej mriezky'. V désledku
velkého vnlitorného objemu a velkosti povrchu nachadzaju
uplatnenie ako katalyzatory?, ionomeniée®, sorpéné materialy *
ainé.

Prezentovand praca sa venuje syntéze anidnovych
skeletov zluc¢enin typu MOF, ktorych zaporny néboj
kompenzuji kationové zvySky rozpustadiel nachadzajucich
sa v dutinach koordinaéného polyméru. Tie pre svoju
objemnost’ znemoziuju naslednt sorpénu aplikaciu, ale daju
sa vymenit’ za omnoho mensi litiovy katiéon pomocou roztoku
LiNO; (Schéma 1.). Na pripravu MOF boli pouzité ligandy
s narastajucou rozmernostou a poctom karboxylovych skupin,
a to kyselina mravéia, kyselina 1,2,3-triazol-4,5-di-
karboxylova (H;TDA) a kyselina benzén-1,3,5-trikarboxylova
(H;BTC). Pripravené koordinacné polyméry so vzorcami
{(CH3),NH,[Mg(HCOO)3]-0,5H,0} (1), {(CH;),NH,[Zn
(HCOO) ]}, (ID),  {(CHy);NHy[COTDA]-0,5H,0} (1),
{(CH3),NH,[ZnBTC]-2H,0-DMF}, (IV) boli podrobené IR,
TG a SXRD meraniam potvrdzujicim zloZenie. Litiovo
vymenno-dopovacie modifikacie boli uskuto¢nené sériou Y;
1 a 2 molarnymi roztokmi LiNO;. MnoZstvo zachyteného Li"
kationu v dutinach koordina¢nej porovitej siete bolo uréené
kalibracnou krivkou pomocou FAAS. Spomedzi série
komplexov, komplex IV vykazoval najvyssiu stabilitu voci
hydrolyze, a boli s nim pripravené dva produkty s rozdielnym
mnozstvom litia v dutinach. NajvysSie hodnoty adsorpcii
plynov H,, N, a CO; boli pozorované pri produkte s vy$$im
obsahom litiovych kationov. Detailné informacie budu
prezentované na konferencii.

Schéma 1. Litiova vymena sreilnou velkostou atomov
v dutinach
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MPF (Metal-porphyrin frameworks) je podskupina
zli€enin typu MOF (Metal-organic frameworks), v ktorej
pritomné organické ligandy su derivaty porfyrinov
a anorganické Casti st tvorené i6nmi kovov alebo klastrami
kovov'. Koordinaciou vzniké zlu¢enina s otvorenou porovitou
Sruktarou, vysokou termickou a chemickou stabilitou
arobustnym skeletom, suplatnenim v aplikaciach ako
adsorpcia a separacia plynov?, heterogénna katalyza®
a biomedicinske aplikacie®.

Prezentovand praca je zamerand na syntézu troch
novych porovitych koordinacnych polymérov s obsahom
H,TPPS ligandu (H,TPPS = 4,4',4" 4""-(porfyrin-5,10,15,20-
-tetrayl) tetrakisbenzénsulfonova kyselina). Hydrotermalnou
syntézou boli pripravené zluceniny {[Prs(H,TPPS);]-nH,0},
(1), {[Eu/Sm(H,TPPS)]-nH;0"}, (2), {{Ce(H,TPPS)]-nH,0},
(3), tieto zluceniny boli dalej charakterizované fyzikalno-
chemickymi metédami. Monokrystalova Struktirna analyza
preukazal pritomnnost otvorenej porovitej siete u vSetkych
troch koordinaénych polymérov, na zidklade coho boli
Studované adsorpsné vlastnosti N, a CO,.
Termogravimetrické merania preukazaly vysokd teplotnu
stabilitu tychto komplexov. Navy$e komplex 1 bol Studovany
v biomedicinskych aplikacidch ako fotosenzibilizator pri
vyvoji reaktivnej formy kyslika ('0,). Detailné informacie
o dosiahnutych ~ vysledkoch  budi  prezentované, na
konferencii.

Praca bola financne podporend grantovou agenturou VEGA
projektom pod cislom 1/0745/17 a agentirou pre vedu
a vyskum pod kontraktami APVV-15-0520 a APVV-18-0197.

LITERATURA
1. Gao W. Y., Chrzanowski M., Ma S.: Chem. Soc. Rev.
43,5841 (2014).

2. Burnett B. J., Barron P. M., Choe W.: Cryst. Eng.
Comm. /4 (2012).
3. ZhuY., Chen J., Kaskel S.: Angew. Chem. (2020).

72. Sjezd chemikt

196

Sekce 10 — prednasky

10L-06
POREZNI ORGANICKE POLYMERY TYPU
HYPERSESITOVANYCH POLYACETYLENU
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Vyvoj poréznich materiald s mikroporézni a mikro/
mesoporézni texturou patii k dilezitym smérim soucasného
materidlového vyzkumu. Porézni organické polymery (POP)
predstavuji relativné novy typ takovychto materialdi. POP jsou
amorfni uhlovodikové polymery casto s heteroatomickymi
skupinami, u kterych je propojeni atomt a skupin realizovano
kovalentnimi vazbami. POP maji kovalentni strukturu
polymernich siti slozenych z rigidnich segmentti (aromatické
cykly, nenasycené fetézce a spojky), které jsou v sitich velmi
husté propojeny. Tato struktura zabrafiuje segmentim siti
zaujmout tésnéjsi usporadani, v dusledku c¢ehoz mezi
segmenty vznikaji permanentni mikropory. Piipadnd tvorba
mesoporit v POP je dusledkem propojovani drobnych
¢asteCek mikroporézniho polymeru v pribéhu piipravy. POP
jsou piipravovany postupy polymerni a organické syntézy,
vyznacuji se proto vysokou variabilitou chemického slozeni.
Chemicka variabilita spolu s vysokymi hodnotami
specifickych povrchii (stovky az nékolik tisic m?%g) &ini
z POP materialy s vysokym aplikacnim potencialem.

Vramci konferenéniho piispévku bude prezentovana
ptiprava, modifikace a funk¢ni aplikace hypersesitovanych
substituovanych polyacetylend, které predstavuji novy typ
POP vyvinuty na nasem pracovisti. Pfiprava je zalozena na
fetézové polymerizaci arylacetyleni (Schéma 1), kterd
dovoluje reakénimi podminkami G¢inné ovliviiovat texturu
vnikajicich POP. Pro modifikaci chemického slozeni
polyacetylenovych POP bylo vyvinuto nékolik zpisobi
prepolymerizacni a postpolymeriza¢ni funkcionalizace véetné
metod zalozenych na kovalentnim templatovani a metod
vedoucich k organometalickym POP. Funkcionalizované
polyacetylenové POP se ukazaly jako aktivni heterogenni
katalyzatory (esterifikace, aldolizace a dalsi) a jako ucinné
reversibilni fyzisorbenty (CO,) a chemisorbenty (aminy,
hydraziny).

N
” 0 O

VI N ~
u SRONe

Schéma 1. Syntéza porézniho hypersesitovaného polyacetylenu
polymerizaci 1,4-diethynylbenzenu

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 20-01233S.
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Byl pfipraven novy typ hy;:z)ersesit’ovan}'Ich poréznich
polyacetylent (Sger az 709 m“/g) s vysokym obsahem
koordinovanych iontti Cu?* (az 12 hm.%). P¥iprava spocivala
v kombinaci (i) fetézové koordinacni polymerizace, pti které
byly ethynylové skupiny monomerd transformovany na
vinylenové jednotky hlavnich fetézct siti a (ii) koordinace

jonth Cu?* dvéma deprotonovanymi ligandy typu N-
salicylidenanilinu, které tvofily soucast dvou rlznych
monomernich jednotek.

Byly pouzity dva syntetické postupy:

Syntéza  ethynylovanych ~ médnatych  komplext

a nasledna polymerizace ethynylovych skupin komplexa.
2. Polymerizace ethynylovych skupin  N-salicyliden-

anilinovych proligandi nésledovana post-polymerizacni
metalaci proligandti v postrannich skupinach polymert
pomoci iontéi Cu*".

Schéma 1. Struktura hypersesitovanych poréznich polyacetylent
s koordinovanymi ionty Cu**

Polymerni sit& obsahujici koordinované ionty Cu* byly
testovany jako heterogenni organometalické katalyzatory pro
oxidaéni reakce.

Tato prdce vznikla za podpory granti GACR 20-01233S
a GAUK 210119.
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VLIV AKTIVATORU NA VYVOJ POROZITY ]
ALKALICKY AKTIVOVANE STRUSKY BEHEM JEJi
DEGRADACE

JAN HAJZLER, VLASTIMIL BiLEK, PETR HRUBY,
LIBOR TOPOLAR
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Alkalicky aktivované systémy patii do skupiny
alternativnich anorganickych pojiv. Pojivovou slozkou jsou
aluminosilikaty v kombinaci s alkalickymi aktivatory. Jednou
z vyhod téchto pojiv oproti klasickym cementovym pojivim
je jejich odolnost vici pusobeni agresivnich latek z vnéjsiho
prostiedi. Vedle slozeni hydrata¢nich produktd k této
odolnosti pfispiva také nizsi a jemnéjsi porozita. Ta je, stejné
jako fada dalsich vlastnosti, vyrazné¢ ovlivnéna typem
pouzitého alkalického aktivatoru. V ramci této prace tedy
byly pro aktivaci zvolného aluminosilikatu (vysokopecni
granulované strusky) vybrany tfi nejbéznéjsi sodné aktivatory:
vodni sklo, hydroxid sodny a uhli¢itan sodny. Jejich davka
odpovidala 6 % Na,O na hmotnost strusky. Pro srovnani bylo
pripraveno také pojivo na bazi bézného cementu (CEM III).
Pfipravené vzorky (tramecky o rozmérech 40 mm x 40 mm x
160 mm) byly oSetfovany do 28.dne stafi pod vodou
a nasledné byly pfemistény do roztoki CH;COOH, MgSOy,,
Na,SO4, NaCl, NH4NO; a vody po dobu 84 dni. Jejich porova
struktura pted i po vystaveni degradacnim roztokim byla
sledovana metodou rtutové intruzni porozimetrie, a to jak
z hlediska celkové porozity, tak i z hlediska distribuce
velikosti pord, resp. jejich usti. Bylo zjisténo, Ze na degradaci
maji nejvétsi vliv roztoky kyseliny octové a dusi¢nanu
amonného, kdy dochézelo k vyraznému zvysSeni priméru usti
pori i celkové porozity. Vliv ostatnich roztokid nebyl vyrazny.
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PYROLYSIS OF DIFFERENT WASTE RAW
MATERIALS IN THE MICROWAVE FIELD
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Institute of Environmental Technology, VSB — Technical
University of Ostrava, 17 listopadu 15/2172, 708 00 Ostrava-
Poruba, Czech Republic

michal.vastyl@vsb.cz

Waste production is constantly growing year by year,
both in terms of biowaste and oil waste. Nowadays, waste is
mainly recycled, or landfilled or used for energy production.
Thanks to pyrolysis, biowaste and plastics are an important
source of secondary raw materials in the form of both gases
(hydrogen, methane)', liquids (limonen)* and carbonaceous
materials (activated carbon/biochar)’. Pyrolysis of waste raw
materials can be done in various ways, but in terms of time,
energy and finances, pyrolysis in the microwave field is the
most interesting and challenging.

Two types of waste materials have been selected for
microwave pyrolysis, differing both in terms of origin and
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composition. They are cocoa pod husk CPH (from Peru) and
tyres (mixed sample from the Czech Republic). A lab-
modified PANASONIC NN-SD271 microwave oven set to
440 W for 30 minutes with a glass reactor inside was used as
the microwave source. The pyrolysis process always took
place in an inert atmosphere and under the identical
conditions.

The parameters investigated on the carbon residue after
pyrolysis were surface area (by BET), chemical composition
of the material (XRF) and proximate and ultimate anylysis
The volume of pyrolysis gas was measured with a gas meter
and subsequently analyzed by GC. Condensate was analyzed
by GC-MS.

Activated carbon prepared by pyrolysis of cocoa pod
husk has a surface area of 397 m%/g. This size indicates the
great potential of CPH as a promising approach to produce
a high grade adsorbent.

This work was supported from ERDF ‘"Institute of
Environmental Technology Excellent
Research” (No. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000853).
Experimental results were accomplished using Large
Research Infrastructure ENREGAT supported by the Ministry
of Education, Youth and Sports of the Czech Republic under
project No. LM2018098.
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OPTIMALIZACE TRANSPORTNICH VLASTNOSTI]
POREZNI STRUKTURY KATALYTICKE VRSTVY
POMOCI 3D POCITACOVE REKONSTRUKCE

MICHAL DUDAK

ANAMET s.r.0., Kovaki 3210/6, 150 00 Praha 5
dudak@anamet.cz

Tato prace se zabyva reakEné-transportnimi jevy
v poréznich katalytickych vrstvach se zaméfenim na
vicevrstvé uspofadani. Zkouma dvouvrstvé katalyzatory na
bazi aluminy a zeoliti a jejich pouziti na ptikladech
zpracovani vyfukovych plynti a pfednostni oxidace CO
v petrochemickém primyslu. Prvnim cilem je porozumét
dopadu difuzniho omezeni vrchni vrstvy na ucinnost spodni
vrstvy a minimalizovat snizeni konverze zplsobené
transportnim omezenim. Dal§im cilem je navrhnout
zeolitovou membranu se selektivnim omezenim transportu
uhlovodiktl, kterd by se dala pouzit na povrchu béznych
oxidacénich katalyzatorti pro pfednostni oxidaci CO.

V praci je zkouman vliv morfologie porézni vrstvy
na ucéinnost katalytického reaktoru, a to jak experimentalné,
tak matematickym modelovanim s vicetroviiovym ptistupem.
Vysledky simulaci poskytuji zpétnou vazbu pro zlepSeni
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struktury  katalyzatoru. V  mikroméfitku je struktura
katalytické vrstvy zrekonstruovana ve 3D pomoci metody
diskrétnich prvkd a reakéné-transportni procesy jsou
simulovany s vyuzitim hmotnostnich bilanci kontinua véetné
difize a katalytickych reakci. Prostorovym zprimeérovanim
téchto simulacnich vysledki lze predpovédét efektivni
difuzivity ¢i efektivni reakcni rychlosti slozek v porézni
vrstvé a pouzit je jako vstupni parametry pro celkovy model
reaktoru. Dany makroskopicky model piedpoklada 1D
pistovy tok podél reaktoru a 1D diftzi uvniti katalytické
vrstvy, ktera je na této Grovni brana jako pseudohomogenni
prostiedi popsané efektivnimi transportnimi vlastnostmi.

Pro pozorovéani difuzniho omezeni byly na plechy
naneseny dvouvrstvé katalyzatory s piesné definovanou
tloustkou. Spodni oxidaéni vrstva sestavala z Pt/y-Al,O; nebo
Pd/y-Al,O0;. Poté bylo pfipraveno a testovano nékolik
vrchnich inertnich vrstev, které se liSily materidlem
(v-alumina, beta a 4A zeolity), tloustkou (1-200 pm)
a makroporozitou (zeolitové membrany s téméf nulovou
makroporozitou, standardni vrstvy, vrstvy s piidanymi
pérotvornymi  Sablonami z polystyrenu ¢&i  pekafskych
kvasinek). Techniky pfipravy vrchni vrstvy zahrnovaly
nanaseni ty¢emi s vinutym dratem, stlaCovani, pouziti $ablon,
sprejovani a piimy rust zeolitu. Vlastnosti vzorki byly
popsany elektronovou mikroskopii, XRD a rtutovou
porozimetrii a jejich chovani pfi reakcich bylo testovano
v laboratornim reaktoru. Pritok vstupniho plynu byl nastaven
tak, aby u jednovrstvych katalyzatorti nedochézelo k vnéjsimu
transportnimu omezeni. Vzorky s ptidanou inertni vrstvou pak
vykazovaly ur¢ity prunik nezreagovanych reaktantd, ktery
poskytl kvantitativni informace o velikosti difuzniho omezeni
a umoznil ovétit predpoveédi modelu.

Teplotni zavislost efektivni difuzivity CO a n-dekanu byla
vypoctena pro vrstvy aluminy o makroporozit¢ 17-54 %.
Vyvinuty model poskytl piesnéjsi pfedpovédi nez konvenéni
random-pore korelace. Hodnoty celkové efektivni difuzivity
byly podobné v makroporézni beta zeolitové i aluminové
vrstvé, bez ohledu na pomérné rozdilné velikosti jejich

b)

¢)

Obr. 1. 3D rekonstrukce struktury katalyzatoru podle snimku ze
SEMu (a), ustaleny koncentraé¢ni (b) a reakéni profil (c) n-dekanu
ve dvouvrstvém katalyzatoru s vrchni inertni vrstvou a spodni
oxidacni vrstvou platiny na aluminé
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vnitinich poérd. Ani vyladény postup pfipravy neumoznil
ziskat 4A zeolitové membrany bez trhlin kvili nesouladu
soudiniteld tepelné roztaznosti. Idealni membrany bez trhlin
pro ptednostni oxidaci CO by musely byt 2 nm tenké a danym
postupem je nelze vyrobit.

Vsechny vyvinuté metody a modely byly uspésné ovéfeny
experimenty. Pfedstavuji uzite¢ny nastroj, ktery miize pomoci
navrhnout a optimalizovat strukturu nanaSenych vrstev
s ohledem na vyuziti drahych klicovych slozek, jako jsou
platinové kovy, a maximalizovat faktor wcinnosti nebo
selektivitu pro konkrétni primyslové aplikace.
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10P-01
ADSORPTION ON ZINC OXIDE IMPREGNATED
BIOCHAR

GERARDO CRUZ, DEBAPRIA MONDAL, JOHN
RIMAYCUNA, KAREL SOUKUP, MONIKA GOMEZ,
JOSE SOLIS, JAROSLAYV LANG

Institut environmentalnich technologii, VSB — Technicka
univerzita Ostrava, 17. listopadu 2172/15, 708 00 Ostrava-
Poruba

Jjaroslav.lang@vsb.cz

The climate in South America is suitable for the year-
round agricultural production. The great amount of agrowaste
material that is a side product can be utilized in the production
of materials with added value such as carbonaceous materials
— activated carbon and biochar'. Although biochar is generally
inferior to activated carbon in adsorption capacity it is easier
to manufacture and more environmentally friendly>. The
adsorption capacity of these materials can be further improved
by impregnation with ZnO. Although the use of ZnO to
improve activated carbon properties has been studied’, there is
limited knowledge on impregnation of ZnO on biochars.

Biochars derived from corn cob and coffee husk were
prepared by carbonization in mild conditions and impregnated
with ZnO using precipitation method. Adsorption capacity of
the produced materials was tested with As(V) and Pb(Il) in
kinetic and equilibrium experiments. The equilibrium
adsorption uptake q. and adsorption capacity q; for ZnO
impregnated biochars were several times higher than for bare
biochars. Based on adsorption tests results it was clear that
corncob biochar with ZnO impregnation outperformed the
rest.

The authors would like to thank Newton Paulet Found E009 -
Contract 002-FONDECYT (CONCYTEC). The work was
supported  from ERDF '"Institute of Environmental

Technology - Excellent Research " (No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/ 0000853) and by the ESF in
., Science without borders “project, reg. nr.

CZ.02.2.69/0.0./0.0./16_027/0008463 within the Operational
Programme  Research, Development and Education.
Universidad Nacional de Tumbes supported also this research
(CANON Project - Resolution 180-2016/UNT-R). The
University of Salford is acknowledged for the ICP-OES
analysis in this study.
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11L-01
CO DELAT S CO,

KAMIL WICHTERLE

VSB-TU Ostrava, Institut environmentdlnich technologii,
17. listopadul5, 708 33 Ostrava-Poruba,
kamil. wichterle@vsb.cz

V atmosféie za posledni desetileti ptibyva roén& 14-10° t
CO,, coz je nezadouci. Spalovanim fosilnich paliv a
rozkladem hornin se vytvaii roéné 34-10° t CO, a dalgi 2:10° t
CO, uvoliiuje vulkanicka ¢innost; takze se kdesi sekvestruje
22-10° t CO,. Kde, to se da obtizn& bilancovat, protoZe se
ro¢n¢ fotosyntézou zachyti do pevninské a motiské biomasy
asi 600-10° t CO,, z&ehoZ se asi polovina rychle vydycha,
avSak druha polovina se zbiomasy v fadu rokti uvoliuje
z¢asti spalovanim, z&asti rozkladem, néco se také anaerobné
pfeméni na CH4, a néco se ulozi na délsi dobu v pidé
a v mofskych sedimentech.

Vsechny dolozené zasoby fosilnich paliv bychom uméli
souCasnym tempem spotiebovat za 270 let. Celda spotieba
fosilnich paliv a produkce CO, razantn¢ roste teprve od roku
1900, kdy zacina doba elektrifikace a automobilti; dnes také
s poctem obyvatelstva ve svété. Bez ohledu na katastrofické
vize klimatologli ma smysl s tim néco délat.

Lakavé vypadaji technologie sekvestrace, u kterych je
prvnim problémem ziskani dostate¢né koncentrovaného CO,.
Technologie, kde to jde pohodlng, jsou mensi; ze spalin to jde
velmi draze'. P&stovani energetické biomasy ma své zaporné
stranky, mikrobiologickd pfeména na organické latky
s vyuzitim slunce a vody nema pro velkovyrobu nikde
dostatecné prostory. Ukldddni do vytéZzenych podzemnich
prostor ma malou kapacitu a neni zcela bezpecné, zachyceni
do alkalickych hornin by potfebovalo drtit celd horstva.
Nejlépe snad vychazi utopeni stlateného CO, do hloubek
oceanu pres 3 km. Veeku se zda, ze vyzkum sekvestrace CO,
je jen tunelem do grantovych agentur

Inzenyr si vSak musi klast konkrétnéjsi ikol, jak obsah
CO, v ovzdusi omezovat nikoliv budovanim chudoby, ale
zavadénim lep$ich technologii.

Elektrarny dnes konzumuji asi 55 % té€Zenych paliv,
doprava 25 %, primysl 15 % a bydleni 5 %. Je tedy rozumné
sledovat hlavni zdroje.

Standardni tepelnd elektrarna vyuziva teplo jen asi
z 35 %. Ptipravou cistého plynného paliva je mozno zvysit
ucinnost v kogenera¢nim cyklu az na 60 %. I tak, jakykoliv
zdroj elektiiny z obnovitelnych zdrojii nebo z jaderné energie
je pfinasi omezeni emisi CO,. Pokud se zdaii vyuzivat
jadernou fuzi, bude elektiny nadbytek.

Doprava ma tu¢innost vyuziti uslechtilého paliva pod
30%. Je vsak otdzkou, zda spolehnout na rozvoj
elektromobility nebo ménit zivotni styl.

Moznosti uspor je i omezeni spalovani pro nizkoteplotni
ohfev. Vyuzit i vmalém nejprve vyssi teploty k vyrobé
elektiiny a teprve nasledné ohtivat odpadnim teplem.
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11L-02
PERSPEKTIVY VYROBY VODIKU ELEKTROLYZOU
VODY

KAREL BOUZEK, MARTIN PAIDAR

Ustav anorganické technologie, Vysokd $kola
chemicko-technologicka v Praze, Technickd 5, 166 28
Praha 6

bouzekk@vscht.cz

Vyroba vodiku elektrolytickym rozkladem vody
ptedstavuje déle nez stoleti zavedeny pramyslovy proces. Jiz
vroce 1902 bylo celosvétové instalovano vice nez 400
pramyslovych elektrolyzéri pro vyrobu vodiku'. Ale jiz
vtomto obdobi bylo vétSi rozSifeni uvedené technologie
podminéno dostupnosti levné elektrické energie. Zejména
ztohoto divodu doSlo ve dvacatych a tficatych letech
20. stoleti k rychlému rozvji elektrolyzy vody zejména
v Norsku a Kanadé, kde byl dostupny nadbytek elektrické
energie. Produkovany vodik nalézal uplatnéni zejména pfi
syntéze amoniaku. V soucasnosti elektrolyticky vyrobeny
vodik pfedstavuje zanedbatelny zlomek jeho celosvétové
primyslové produkce dosahujici 70 Mt ¢istého a 45 Mt ve
smésich ro¢n&’, nebot za obvyklych podminek nemiize
ekonomicky konkurovat technologiim zalozenym na fosilnich
palivech. Obvykle uvadény podil elektrolytické produkce
vodiku na jeho vyrobé dosahuje 4 %. Toto mnozstvi vsak
zahrnuje rovnéz vodik vznikajici jako vedlejsi produkt pfi
vyrobé chloru. Cilena elektrolytickd vyroba vodiku pak
nepfedstavuje vice, nez 1 % celosvétové produkce.

S rostouci snahou o dekarbonizaci energetiky, a vlastné
celé spolecnosti, dochéazi k zdsadni zméné€ pohledu na otazku
primyslové elektrolytické vyroby vodiku. Ten se posouva od
ekonomicky vyhodné suroviny k vyuziti environmentalné
neutralnich zdroji energie a k nahrazeni tradi¢nich
technologii zalozenych na fosilnich palivech pravé témito
zdroji. Vodikové procesy se tak staly soucasti tzv. ,,Green
Deal“ politiky Evropské komise. Vyraznym akceleraénim
efektem pak zapusobila koronavirovad pandemie, ktera je
vtomto kontextu vnimana jako pfilezitost pro vyraznou
restrukturalizaci pramyslu, vcetné zavadéni vodikovych
technologii. Ty jsou zalozeny pravé na elektrolytickém
rozkladu vody jako technologii konverze elektrické energie na
energii chemickou. Cilem tohoto pfispévku je poskytnout
alespon zakladni pfehled o procesu elektrolyzy vody, jeho
technologickych variantach a aktudlnim stavu jejich rozvoje,
stejné tak jako o ramci aktivit planovanych Evropskou komisi
pro nejblizsi roky.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 20-06422.J.
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SYNTEZNIHO PLYNU A FISCHER-TROPSCHOVY
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JOSEF SIMEK

Unipetrol vyzkumné vzdéldvaci centrum a.s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem
Jjosef.simek@unicre.cz

Syntézni plyn, smés vodiku a oxidu uhelnatého je
vyrabén jiz po nékolik desetileti. Za tuto dobu byla vyvinuta
dlouha tada technologii pro jeho vyrobu. Tyto technologie
jsou znacné flexibilni a dokazi zpracovavat Sirokou paletu
vstupnich surovin. Mezi klasické suroviny patii uhli, dfevni
Stépka, ropné zbytky, raselina a zemni plyn.

Syntézni plyn, ktery byl piivodné¢ vyrabén pro potieby
sviceni a vytapéni, nasel za poslednich nékolik desitek let
Siroké uplatnéni. Nyni je drtivd vétSina vyrabéného
syntézniho plynu vyuzivana pro vyrobu vodiku, kapalnych
paliv a petrochemikalii.

Vyroba syntéznitho plynu je neustdle predmétem
vyzkumu. Motivace dal$iho rozvoje zplynovacich technologii
je moznost zpracovavat netradiéni suroviny, jako jsou
biomasa, odpadni plasty a pryze, komundlni odpad ale
i odpady z pyrolyzy biomasy a plastti. Mezi hlavni trendy ve
vyvoji téchto technologii jsou pak postupy snizujici provozni
naklady, jako je vyuziti vzduchu misto Ccistého kysliku,
avyvoj zaméfeny na dalsi zvySovani efektivity procesu
zapojenim alternativnich zplsobti dodavky potiebného
reakéniho tepla.

Jednou z dulezitych technologii pro vyuziti syntézniho
plynu pro vyrobu paliv a chemikalii je Fischer-Tropschova
syntéza. Tato technologie vyvinuta v roce 1925 nyni zaziva
novy rozkvét. Dlvodem nastartovani vyzkumu a dal§iho
vyvoje této technologie je moznost premény snadno
ziskatelného syntézniho plynu na zddané produkty. Soucasné
vyzkumné projekty se zabyvaji vyvojem novych pokrocilych
katalyzatori, Upravou procesu takovym zplsobem, aby
produkoval i jiné neZz linearni fetézce a zvySovanim
selektivity procesu.

Synergie zplynovani a Fischer-Tropschovy syntézy ma
obrovsky potencial. Tyto dvé technologie je mozné jiz nyni
zcela integrovat do soucasnych rafinérsko-petrochemickych
vyrob. Kombinace téchto technologii poskytuje spolehlivou
cestu, jak preménovat odpady a obnovitelné suroviny na
biopaliva a zelené petrochemikalie. Diky nizké citlivosti
zplyfiovani na pouzitou surovinu a vysoké flexibilité Fischer-
Tropschovy syntézy mitze tandem téchto technologii
produkovat Sirokou skalu latek z mnoha riznych surovin.
Vyzkum téchto technologii ma vysoky potencial a je vhodné
v ném dale pokracovat.
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b Technopark Kralupy VSCHT Praha, ¢ Centrum pro otdzky
Zivotniho prostiedi Univerzity Karlovy,  Fakulta strojni
CVUT, ¢ Ceskd asociace petrolejaiského primyslu a obchodu,
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pospisim@yvscht.cz

Ceskda republika se intenzivnd pfipravuje na
implementaci smérnice Evropského parlamentu a Rady (EU)
2018/2001 ze dne 11. prosince 2018 o podpoie vyuzivani
energiec z obnovitelnych zdroji (RED II) v odvétvich
energetiky a dopravy. Co se tyka dopravy, smérnice RED II
stanovi v kazdém clenském staté v roce 2030 dosahnout
cilovy podil obnovitelné energie (OZE) na kone¢né spotiebé
energie ve vySi minimalné 14 %. DalSim podstatnym
faktorem je zajiSténi spotieby tzv. pokrocilych paliv na bazi
odpadni biomasy a dalSich zeméd¢lskych odpadi ve vysi
minimélné 3,5 %, dale pak omezeni podilu biopaliv
I. generace na celkové spotfebé energie na maximalné 7 %
a kone¢n¢ biopaliv na bazi vybranych odpadnich olejnatych
surovin na maximalné 3,4 %. Soudasné se do r. 2030 v CR
pfedpoklada vyznamny nartst elektromobility, vodikového
pohonu i vyuziti plynnych paliv v dopravé. To ovSem klade
znaéné naroky na kapacitu a ekonomiku vyroby pohonnych
hmot a energii na bazi OZE, nebo jejich dovozli a rovnéz
budovani potiebné infrastruktury pro jejich skladovani
adistribuci ke koneénym spotfebitelim. Za ucelem
zmapovani spotieby riznych OZE i fosilnich pohonnych hmot
v dopravé v zavislosti na ptredpokladaném vyvoji slozeni
vozového parku do r. 2030 byl vytvofen linearni bilanéni
vypocetni model, ktery umoziuje rychlé orientacni posouzeni
riznych variant druhové skladby pohonnych hmot, vcetné
zastoupeni slozek OZE rtznych generaci a rdzné kvality.
Diskutovat je potieba zejména readlnost zajisténi objemu
dodavek pohonnych hmot na bazi OZE, resp. narokd na
mnoZstvi surovin potfebnych pro jejich vyrobu v CR
(porovnani s moznostmi zemédé€lské produkce ¢i skute¢nou
dostupnosti  odpadt), existenci vhodnych technologii,
dostupnost vyrobnich kapacit nebo efektivitu dotacni politiky
spojené s vyrobou, distribuci a spotfebou paliv na bazi OZE.

Tato prace vznikla za podpory grantu TACR BETA2
, Optimalni ~ vyuziti  obnovitelnych  zdrojii  energie
v dopravé“ (TITSMZP713).
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HUGO KITTEL

VSCHT, Technickd 1905, 166 28 Praha 6
Hugo.kittel@vscht.cz

Prispévek se zabyva ptehledem licenci zaméfenych na
Cistou mobilitu, které 1ze implementovat v rafineriich ropy.

U zpracovani ropy a rafinérskych technologii je patrna
snaha vSech renomovanych licensorti optimalizovat tyto
technolgie v souladu s principy ¢isté mobility, ale zatim
nebylo dosazeno Zadného zasadniho technologického
prilomu. Tudiz, tento vyvoj lze oznalit jako nedostatecné
ambiciozni s ohledem na vyzvy, kterym zpracovatelé ropy
Celi.

Perspektivni technologie a licence zalozené na
zpracovani oxidu uhli¢ittho a vyuziti zeleného vodiku
v rafinériich jsou prozatim ve fazi pilotniho testovani.

Viichni renomovani licensofi se soustfedni na nabidku
technologii zpracovavajich biosuroviny druhé a vysSich
generaci. Ty jsou vétSinou zalozené na osvédcenych
chemickych postupech hydrogenaci, hydrokrakovani,
hydrogenolyze, zplyiiovani a pyrolyze. Na rostouci
konkurenci  elektromobility —ropné rafinérie  reaguji
investovanim predevsim do téchto technologii, napf.
v soucasnosti PKN Orlen do procesu Vegan (Axens). I kdyz
v tomto piipad¢€ jsou licence dostupné, kriticky je nedostatek
biosurovin pro rafinerie.

O tom, ze soucasné aktivity a nabidka licenci feSicich
¢istou mobilitu jsou malo ambicidzni, svéd¢i skutecnost, Ze

vvvvvv

a vyvijeji nové technologie, jako Neste Oy nebo OMV.

Vyvijet a nabizet licence piispivajici k ¢isté mobilité
neni jednoduché. Z tohoto ditvodu i vyznamni licensofi velmi
uzce spolupracuji s univerzitami, vyzkumnymi organizacemi
a s velkymi rafinerskymi a petrochemickymi spole¢nostmi.
Konkurenti v minulosti, nyni vytvafeji aliance s cilem vyvijet
a nabizet nové technologie (UOP & ENI, proces Ecofining).
Misto jednotlivych technologii nyni licensofi nabizeji
technologické programy, napf. Axens koncept ,,Acting
Together* nebo UOP ,,Refinery of the Future®.

V CR hlavni problém nepiedstavuji dostupné licence,
ale omezené investi¢ni prostfedky, nedostatek surovin, malé
kapacity novych jednotek a zpozdéni za vyvojem v oblasti
Cisté mobility, protoze urcita feSeni jiz nemou byt opakovana.
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11L-06
PARCIALNA HYDROGENACIA LANICNIKOVEHO
OLEJA NA KATALYZATOROCH NA BAZE MEDI

MARTINA SLEZACKOVA?, JOZEF MIKULEC?,
ELENA HAJEKOVA®, ANDRAS PELLER", JAROSLAV
BLASKO®

“VURUP, a.s., Vicie Hrdlo, 820 03 Bratislava, " Fakulta
chemickej a potravinarskej technologie STU v Bratislave,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, ¢ Prirodovedeckd fakulta
UK v Bratislave, Mlynska dolina, Ilkovicova 6, 842 15
Bratislava, Slovensko

martina.slezackova@vurup.sk

Lani¢nikovy olej olej (LO) patri do skupiny rastlinnych

olejov, ktoré obsahuju vysoky podiel polynenasytenych
mastnych kyselin, a preto st ich metylestery vel'mi oxidacné
nestabilné. Podiel oleja vsemene lani¢nika siateho je
vrozmedzi 35-42 % hm. Oproti oleju zrepky olejnej
obsahuje najvyssi podiel nenasytenej kyseliny linolénovej, ¢o
sposobuje sice dobré nizkoteplotné vlastnosti, ale aj vysoké
jodové cislo nad 150 mg I,/g. Jeho vlastnosti sa podobaju viac
lanovému oleju, avSak jeho tepelna stabilita je ovela vyssia.
Je potrebné technologicky znizit’ jédové ¢islo pod normovanu
hodnotu 120 mg I,/g, ale pritom v maximalnej miere zachovat’
ostatné priaznivé Gzitkové vlastnosti.
Jednym z moznych rieSeni je ciastocna hydrogenacia
nenasytenych vézieb s minimalnou skeletalnou izomerizaciou
cis-trans. Trans izoméry maju vyssiu teplotu tuhnutia ako cis
izoméry. Pri skuskach sme pouzili lani¢nikovy olej
mechanicky lisovany z Camelina sativa (L) Crantz, var.
Smilovska degumovany s kyselinou citronovou, rafinovany sa
bieliacou hlinkou. Druhou surovinou bol metylester
lani¢nikového oleja z transesterifikacie metanolatom sodnym.
Katalyzatory na baze Cu boli pripravené ako hydrotalcity,
ktoré boli zihanim prevedené na zmesné oxidy (450 °C).
Pripravené Cu zmesné oxidy a redukované Cu katalyzatory
boli charakterizované vybranymi adsorpénymi a spektralnymi
metddami.

Vlastnosti  produktov parcidlne hydrogenacie sa
hodnotili meranim indexu lomu, jodového ¢&isla a GC
(prevedené na metylestery na oleje) a GC-MS. Katalyzatory
na baze medi st vynikajucimi katalyzatormi parcialnej
hydrogenacie olefinov. Katalyzatory s vysokou disperziou Cu
sa ukazali ako UCinné selektivne Kkatalyzatory pre
hydrogenaciu polyénov na monoény pri hydrogenacii LO
a jeho metylesterov. Jodové ¢islo Ciasto¢ne hydrogenovaného
lani¢nikového oleja sa znizilo zo 153 na 101 mg I, / 100 g
vzorky.

Tato praca bola podporend z projektov APVV-16-0097
a APVV-16-0051.
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11L-07 )
NAVRH PROCESU MOKRE OXIDACE

JIRI TREJBAL?, DAVID LISY", DAVID BEK®

“ YSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, ® Pento spol.
s r.o., U prihonu 22/466, 170 00 Praha 7, © Messer
Technogas s.r.o., Zeleny pruh 99, 140 02 Praha 4
Jiri.trejbal@vscht.cz

Mokra oxidace (wet oxidation) je hydro termicky
proces, vhodny pro oxidaci organickych i anorganickych latek
obsazenych ve vodnych roztocich. Proces probiha za zvysené
teploty a tlaku. Obecné plati, ¢im je vySSi teplota pti reakei,
tim je dosaZzeno vyssiho stupné oxidace. Aby mohla reakce
probihat v kapalném stavu, je za potifebi zvySeného tlaku. Pro
stupei oxidace je rovnéz dulezity parcialni tlak kysliku,
reakéni doba a piipadnd pfitomnost katalyzatoru. Reakéni
doba se mize pohybovat od minut az po hodiny, zalezi na
typu oxidované¢ho materidlu.

Proces je vyuzivan pro upravu nebezpecnych, nebo
neodbouratelnych latek z odpadnich vod z chemickych
provozi. Upravend voda je vhodnd k docisténi v biologické
¢istirné odpadnich vod. Mokra oxidace vyzaduje mén¢ paliva
nez jiné tepelné oxidacni procesy (napt. spalovani, pti kterém
je nutné dodat teplo k vypafeni vody). Investice do
technologie mokré oxidace zalezi predevsim na mnozstvi
zpracovavaného materialu (odpadni vody a jeji chemické
spotiebé¢  kysliku), pouzitém oxidacnim cinidle, na
podminkach reakce a na konstrukci a materidlu zafizeni.
Primyslové je proces vyuzivan od 50. let 20. stoleti pfi
vyuziti riiznych typi reaktoru i aplikaci samotného procesu.

Ptesto, ze proces mokré oxidace je dlouhodobé znam,
neni v CR Zadna firma schopna potencionalnim zakaznikim
tuto technologii dodat. Domaci prumysl je tak odkdzan na
nabidky zahrani¢nich firem. Jak bylo zjiténo, v CR jiz
nekolik domacich chemickych spole¢nosti poptavalo tuto
technologii u zahrani¢nich dodavatell, investicni a provozni
naklady spojené s témito nabidkami jsou mimo finanéni
moznosti domaciho primyslu.

Existuji urcitd specifika mokré oxidace, kterd nejsou
béZna u jinych procest.. Kazda produkovana odpadni voda ma
unikatni slozeni a proto nemtize existovat univerzalni podoba
technologie, kterou by bylo mozné dodat pouze na zakladé
znalosti kapacity a slozeni. Pro danou odpadni vodu je vzdy
nutné udélat experimentalni a primyslovy vyvoj technologie.
Potenciondlni zakaznici ocekéavaji odpovéd na poptavku
v kratkém Case, a proto je nezbytné mit vybudované zazemi
pro rychlé posouzeni moznosti vyuziti mokré oxidace pro
danou odpadni vodu a prvotni odhad investi¢nich
a provoznich nakladu.

Tento projekt byl realizovan za financni podpory z prostredkii
statniho rozpoctu prostrednictvim Ministerstva primyslu
a obchodu v programu TRIO ¢. FV40430.
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MATERIALOVE PROBLEMY
PLAZMOCHEMICKYCH REAKTORU
NA LIKVIDACI FREONU

VLASTIMIL BROZEK®, LIBOR MASTNY", OLDRICH
ZIVNY*, RADEK MUSALEK®, JAN MEDRICKY*

“ Ustav fyziky plazmatu AVCR, Za Slovankou 3, 182 00 Praha
8, b Vysoka skola chemickotechnologicka, Technicka 8, 166 28
Praha 6

brozekv@ipp.cas.cz

Jednou =z variant ekonomicky efektivni likvidace
halogenovanych, piedev§im fluorovanych uhlovodiki, je
jejich  zpracovani v termickém plazmatu. Fluorované
uhlovodiky, zejména freony a halony, jsou vedeny jako hlavni
sklenikové plyny, majici fatdlni dopad na ozonovou vrstvu
Zemé. Az na vyjimKy jsou tyto latky zakazané, a navic je z
divodu jejich dlouhodobé zivotnosti a vysoké chemické
stalosti jejich likvidace velmi naro¢na. Uplatiluji se piedev§im
fyzikalni metody dekompozice, napi. pomoci mikrovinnych
plazmovych hotakti nebo plazmovych reaktort s dielektrickou
naplni, nebo metoda klouzavého vyboje typu Glid-Arc.
Technologickou novinkou je zpracovani freontt ve vodou
stabilizovaném plazmatu (WSP-H), generovaném v aparatufe,
vyvinuté a patentované v Ustavu fyziky plazmatu AVCR'?.

e ‘ ﬂ. ﬁ,’: ,J r_ﬂ

Obr. 1. Plazmochemicky reaktor na zpracovani a likvidaci freoni

V tomto reaktoru se ve vodou stabilizovaném plazmatu
freony termicky rozlozi pii teploté¢ 3000 K — 5000 K a jejich
radikaly ihned reaguji s kyslikovymi a vodikovymi ionty
plazmatu za vzniku oxidii uhliku a pedeviim fluorovodiku®*,
Fluorovodik je na vystupu z reaktoru alkalicky neutralizovan.
Konstrukénim problémem reaktoru je tedy jeho koroze
plynnym fluorovodikem pfti abnormalné vysokych teplotach.
Ve vzdalengjsi chladnéjsi ¢asti reaktoru mimo dosah plazmatu
fluorovodik reaguje s kondenzovanou vodni parou na kyselinu
fluorovodikovovu. Ocelova konstrukce exponovanych c&asti
reaktoru proto musi byt chranéna povlaky odolnymi kyseliné
fluorovodikové. V prvni etapé byly studovany a vyzkouseny
materialy z karbidu kiemiku a fluoridu vépenatého, ktery
mbZe byt ptipraven i plazmotermickym nastfikem’. Fluorid
vapenaty vyhovuje z chemického hlediska, ale ma nizky bod
tani 1418 °C anevhodné parametry délkové teplotni
roztaznosti, takze v kritickych mistech aparatury dochazi
k jeho podkorodovani. Karbid kiemiku s teplotou rozkladu
cca 3000 Ka s nizkou teplotni roztaznosti vyhovuje
konstrukénim pozadavkiim i dalsimi fyzikalnimi paramety,
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ale problematickd je jeho chemicka stalost, zplsobena
vysokym obsahem oxidu kfemicité¢ho (az 3 %) v komercnich
vyrobcich. Témeér absolutni korozni odolnost v kyseliné
fluorovodikové byla potvrzena u preparati SiC, vyrobenych
pfimou syntézou metodou spark plasma sintering (SPS)
z polovodicoveé Cistého kiemiku kvality 6N a spektralné
Cistého uhliku pti teploté 1600°C. Na rozdil od primyslovych
vyrobki karbidu kiemicitého s krystalovou strukturou 4H, 6H
a 15R, které vzdy obsahuji mezivrstvy SiO, a museji byt
slinovany s keramickym pojivem, atakovatelnym i jinymi
kyselinami, vznika pfimou syntézou z prvku kubicky karbid
se strukturou F-43m, ktery s fluorovodikem nereaguje.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR, Bilaterdlni
projekt GACR GC17-10246J.
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MOZNOSTI ZVYSOVANIA STABILITY,
PRASKOVEHO ZELEZANU DRASELNEHO
POMOCOU PRIRODNYCH ZEOLITOV

EMILIA MALISOVA, MICHAELA BENKOOVA, JAN
HIVES, ANDREA CERVENKOVA, DANIELA
PAVUKOVA, LUCIA FASKOVA

Fakulta chemickej a potrevinarskej technologie STU
v Bratislave, Oddelenie anorganickej technologie,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko
emilia.malisova@stuba.sk

Zelezany (Fe'') patria medzi najsilnejsie oxidagné
¢inidla spomedzi vSetkych bezne pouzivanych oxidantov. Vo
vodnom prostredi podsobia navySe aj ako dezinfekéné
a koagulaéné Cinidlo, ¢im vzrasta ich potencial najméd pre
pouzitie v oblasti Cistenia vod. Dokazu rychlo redukovat
Siroké spektrum mikropolutantov, priCom sa samé oxidujii na
netoxické a v prirode bezne sa vyskytujuce latky. Kvoli svojej
vysokej reaktivite sa vSak vyznacuji pomerne nizkou
stabilitou. Ich dlhodobé skladovanie bez straty pozadovanej
Cistoty predstavuje v realnych prevadzkach problém.

Cielom prace bolo zvySenie stability elektrochemicky
pripravovanych Zzelezanov pomocou prirodnych zeolitov.
Zeolity su zlu¢eniny s poréznou Struktirou, ktoré sa aj
samostatne pouzivaju pri uprave a Cisteni vod ako selektivne
adsorp&né ¢inidla a ibnomeni&e. Zelezany a zeolity vytvaraji
spolu G¢inntl zmes pre proces upravy odpadovej a povrchovej
vody. Praskovy zelezan draselny sa enkapsuloval spolu so
zeolitom ich vzajomnym lisovanim do tabliet réznych
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rozmerov. Pripravili sa série tabliet s rdznymi pomermi medzi
Zelezanom a zeolitom. Pre vsetky pripravené série vzoriek
bola definovanda homogenita tabliet pomocou UV-Vis
spektrofotometra. Nasledne bola cast’ tabliet z kazdej série
uskladnena v roéznych podmienkach a postupne v zvolenych
Casovych intervaloch sa vnich premeriavala koncentracia
zelezanu. Dlhodobé sledovanie stability bolo realizované aj na
nezakapsulovanom Zelezane draselnom, z ktorého boli
povodne tablety pripravované. Vzajomné porovnanie
enkapsulovaného Zelezanu v zeolite a volného praskového
zelezanu draselného dokézalo dosiahnutie vyrazného zvysenia
stability ~Zelezanu enkapsulovaného pomocou zeolitu.
Nasledna aplikacia zelezanovo-zeolitovych tabliet do vzoriek
znecistenych vod potvrdila minimalne rovnako vysoka
degrada¢nti uéinnost’ pre zvolené mikropolutanty ako po
aplikacii samostatného praskového zelezanu.

Tdto prdaca vznikla vdaka podpore Ministerstva Skolstva,
Vedy, Vyskumu a Sportu SR v rdmci projektu VEGA
1/0343/19, Agenturou pre podporu vyskumu a vyvoja APVV-
17-0183 a vdaka Grantovej schéme na podporu excelentnych
timov mladych vyskumnikov v podmienkach STU v Bratislave
(ElCapFe).
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EKOLOGICKYCH OXIDACNYCH CINIDIEL
ZELEZANOYV DO ODPADOVYCH VOD

MICHAELA BENKOOVA, EMILIA MALISOVA, JAN
HIVES, ANDREA CERVENKOVA, DANIELA
PAVUKOVA, LUCIA FASKOVA

Fakulta chemickej a potrevinarskej technologie STU
v Bratislave, Oddelenie anorganickej technologie,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko
michaela.benkoova@stuba.sk

V stcasnosti su povrchové a odpadové vody znecistené
Sirokou S$kalou rdéznych, tazko degradovatelnych latok.
Odstranovanie tychto neziaducich latok zvod, ateda vo
vSeobecnosti zo zivotného prostredia, je aktudlnym
problémom, pre ktory je potrebné najst environmentalne
prijatelné rieSenie. Pouzitie zelezanov sa javi ako
perspektivna moznost upravy odpadovych vod.

Zelezany st zlageniny, v ktorych sa Zelezo nachadza
v oxida¢nom stupni +VI. Tieto latky su nielen silné oxida¢né
¢inidla, ale su tiez vynikajucim dezinfekénym a koagulaénym
¢inidlom. Dané vlastnosti ich predur€uju na aplikiciu
v réznych oblastiach. Najviac spominané st ale zelezany
voblasti  Cistenia, resp. docistovania  odpadovych
apovrchovych vod. Ich vyhodou v porovnani s inymi
skimanymi pokrocilymi oxidacnymi procesmi je fakt, ze
kone¢né produkty ich rozkladu nie st karcinogénne alebo
toxické produkty. Dovody, preCo vSak zelezany nie su
v sicasnosti pouzivané vo velkom je ich samotny vysoky
redoxny potencial, ktory komplikuje ich vyrobu a zaroven
vysoka reaktivita pripravenych produktov stvisi s ich
relativne nizkou stabilitou.

Cielom tohto vyskumu bola aplikacia elektrochemicky
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pripravovanych zelezanov draselnych do znecistenych
modelovych vzoriek vod i do vzoriek odobranych z realnych
odpadovych vod. Porovnavala sa degradacna ucinnost’
samostatného praskového Zelezanu draselného s degradac¢nou
ucinnostou enkapsulovanych zelezanov. Cistota
elektrolyticky vyrabaného Zelezanu bola stanovovana UV-Vis
spektrofoteometricky.  Uginnost  degraddcie  vybranych
mikropolutantov v modelovych roztokoch bola stanovovana
pomocou HPLC. Degradac¢na tcinnost’ v realnej odpadovej
vode odoberanej z vytoku zo zdravotnickeho zariadenia bola
vyhodnocovana LC-MS analyzou. Na zaklade vysledkov
mozno jednoznacne KkonStatovat, Zze Zelezany dokazu
degradovat’ vel'ké mnozstvo roznych mikropolutantov.

Tdato prdaca vznikla vdaka podpore Ministerstva Skolstva,
Vedy, Vyskumu a Sportu SR v ramci projektu VEGA
1/0343/19, Agenturou pre podporu vyskumu a vyvoja APVV-
17-0183 a vdaka Grantovej schéme na podporu excelentnych
timov mladych vyskumnikov v podmienkach STU v Bratislave
(ElCapFe).

11L-11
VALORIZACE VEDLEJSICH ZIVOCISNYCH
PRODUKTU JAKO SUBSTRATU PRO PSi
PROBIOTIKA

PETRA PATAKOVA®*, DANIELA BASAROVA?,
MADALENA BRAGA®, BARBORA BRANSKA®, PETR
KASTANEK", JAN KOLEK", KAREL MELZOCH*

* Ustav biotechnologie, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28
Praha 6, b EcoFuel Laboratories, Oceldriska 9, 190 00
Praha 9

petra.patakova@vscht.cz

Vyuziti vedlej§ich Zivogisnych produktii (VZP) je pro
producenty masa G¢innym zpusobem, jak se vyhnout ztratdm
zpusobenym naklady na likvidaci téchto materiali. Krmivo
pro zvifata se vyrabi z vedlejSich produktti zivocisného
puvodu, které jsou oznaceny jako ,,nestravitelné pro ¢lovéka®,
coz jsou krev, kopyta, rohy, zlazy, kosti, tuky, pefi a kize.
VZP tvoii asi 25-40 % krmiv nebo potravinovych doplitkit
pro psy.

Slozeni stfevni mikroflory psi je obecné povazovano za

Soucasti stievni mikroflory jsou bakterie kyseliny mlécné,
které maji schopnost produkovat vice ¢i méné specifické
bakteriociny na bazi proteinl, ptiznivé ovliviiujici stfevni
mikrofloru. Tyto bakterie produkuji také organické kyseliny
(Casto oznacované jako SCFA — short chain fatty acids), jako
je kyselina octova a kyselina mlécna, které vyznamné inhibuji
rist patogenti a naopak poskytuji vyhodu v ristu pfirozené
sttevni mikroflofe. Aplikace probiotik mize také aktivovat
a modulovat celkovou imunitni odpovéd’ téla, protoze velka
¢ast imunitniho systému je soustiedéna ve stievech a dalSich
Castech zazivaciho traktu. Konkrétné se za psi probiotika
povazuji napf. bakterie Enterococcus faecium, Lactobacillus
a Bifidobacterium.

Z VZP po zpracovani kufeciho masa byl piipraven
hydrolyzat, ktery byl testovan jako komplexni zdroj dusiku
pro vySe uvedené bakterie. Kompletni kultivaéni médium
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obsahovalo také zdroj uhliku, pochézejici z vedlejsich
produkti potravinaiského primyslu. Findlni produkt byl
ziskdn po zahuSténi nebo vysuSeni, pfiCemz pieziti
probiotického mikroorganismu po téchto zasazich bylo
testovano po rdstu na Petriho misce. Touto zkouskou byl
ziskdn  ukazatel = udévajici  pocCet  Zzivotaschopnych
mikroorganismti jako tzv. KTJ (kolonie tvofici jednotky) na
gram vyrobku.

Tato prdce vznikla za podpory grantu TACR & TN01000048.
1L-12 ;

VELKA VYZKUMNA INFRASTRUKTURA ENREGAT
MA ZA SEBOU 1. ROK CINNOSTI

BARBORA GRYCOVA, LUCIE OBALOVA

IET, VSB - TU Ostrava, 17. Listopadu 15/2172, 708 00
Ostrava-Poruba

barbora.grycova@vsb.cz
ENREGAT umoznuje interdisciplindrni — vyzkum
v oblasti energetického vyuziti odpadd véetné redukce

vznikajicich emisi. Uzivatelé infrastruktury maji jedine¢nou
moznost laboratorné vyvijeny proces demonstrovat rovnéz
v poloprovoznim méfitku. Diky cilené podpote MSMT je
velkd vyzkumna infrastruktura ENREGAT k dispozici
v rezimu otevieného ptistupu pro Sirokou védeckou komunitu
od ledna 2019. Vyuziti infrastruktury ENREGAT jiz vedlo
k dosazeni tady zajimavych vysledki publikovanych ve 12
¢lancich v odbornych impaktovanych Casopisech, dale ve
sbornicich, zavérecnych pracich ¢i jinych aplikovanych
vysledcich. V lonském roce byla infrastruktura ENREGAT
vyuzita formou kolaborativniho a smluvniho vyzkumu pro
feSeni 42 vyzkumnych projekti.
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VYUZITi REDUKTIVNI DEFLUORACE PRO
DEKONTAMINACI TECHNOLOGICKYCH VOD
Z VYROBY POLYFLUOROVANYCH SLOUCENIN

TOMAS WEIDLICH, BARBORA KAMENICKA, VIT
NYDRLE

Ustav environmentdlniho a chemického inZenyrstvi, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,

Studentska 95, 532 10 Pardubice

tomas.weidlich@upce.cz

Vysoka  tepelna  stabilita, chemickd  odolnost
a fyziologicka inertnost umoznuji pouziti polyfluorovanych
latek v tadé aplikaci, ve kterych casto nahradily
polychlorované slouceniny. Polyfluorované slouceniny lze
nalézt v protipozarnich pénéch, barvach, pesticidech nebo
v lé¢ivech. Diky svoji chemické stalosti jsou tyto latky
akumulovany v lidském organismu, zvitatech nebo v zivotnim
prostiedi'.

Polyfluorovanymi slou¢enami byvaji kontaminované
technologické vody a vody vznikajici pfi hasebnim zasahu
hasi¢skou pénou. Pfitom kontaminace vod polyfluorovanymi
slouCeninami soucasna legislativa nefesi (kromé vlivu na
nartist souhrnného parametru chemicka spotieba kysliku).
Piitom vCR existuje piinejmensim nékolik chemickych
firem, které polyfluorované slouceniny vyrabé&ji a ptipoustéji
moznou  kontaminaci  technologickych  vod  témito
slouceninami.

Cilem pfispévku je prezentovat vysledky vyzkumu
vyuziti moznosti reduktivni hydrodefluorace pro odstranovani
kontaminace vod aromatickymi polyfluorovanymi
slou¢eninami. Postup hydrodefluorace vyuziva reduktivniho
Stépeni vazby C,om-F pro pfeménu biologicky obtizné
odbouratelnych a nékdy i biocidnich polyfluorovanych
aromatickych slou¢enin na nehalogenované produkty,
pri¢emz reduktivni pfeména CF; na CH; vede k odstranéni
biocidni aktivity a k vyraznému zlep$eni biodegradovatelnosti
vznikajicich nehalogenovanych produktii. Popisovany proces
1ze ilustrovat na hydrodefluoraci flufenamové kyseliny:

0y__O 0y__O.
T “Na H “Na
|
N
2 N
+ 4NaOH+Al — = + 3NaF + Na[AI(OH),]
F——F H——H
F H

Tato price vznikla za podpory grantu TA CR Zéta
7J02000134.
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11P-02
STUDIUM NiZKOTEPLOTNI HOMOGENNI{
OXIDACE DICYKLOHEXYLAMINU VZDUCHEM

ROMAN VALES*, ALEXANDRA KUKUCKOVA,
BOHUMIR DVORAK, JIRi KRUPKA

Ustav organické technologie, Fakulta chemické technologie,
Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6

Roman.Vales@vscht.cz

Hydrogenaci anilinu, nebo disproporcionaci cyklohexyl-
aminu (CHA) v plynné fazi je na Ni-katalyzatorech vyrabéna
rovnovazna smeés dicyklohexylaminu (DCHA) a cyklohexyl-
aminu. Pfednim svétovym producentem obou amini je zavod
BorsodChem MCHZ Ostrava, ktery ma mnohaletou
spolupraci s Ustavem organické technologie, Vysoké 3koly
chemicko-technologiké v Praze. Pti skladovani DCHA
v ocelovych zasobnicich dochdzi, pravdépodobné kontaktem

se vzdusnou atmosférou, kpoklesu jeho kvality.
Dominantnim  kontaminantem  je  N-cyklohexyliden-
cyklohexanamin (NCCHA), jehoz vznik je popsan

nasledujicim reakénim schématem (Schéma 1).
Vznikajici latka je obtizné odstranitelnou necistotou ve
vyrabéném DCHA.

O/\O H20 O/\O

Schéma 1. Reakéni schéma oxidativni dehydrogenace dicyklo-
hexylaminu na NCCHA

O této reakci jsou v dostupné literatute jen velmi
omezené informace. Jsou publikovany prace z oblasti
malotonaznich syntéz, s aplikacemi oxidativni dehydrogenace
DCHA na NCCHA, ale v kapalné fazi a za ptitomnosti
komplexniho Co-katalyzatoru', & organického peroxidu®.
V téchto pracich vsak nejsou zadna vyuzitelna data pro popis
kinetiky reakce. Proto je tato prace, o homogenni, nizko-
teplotni (50-100 °C) oxidaci DCHA na NCCHA vzduchem,
zameétena na studium reakéni kinetiky.

V praci jsou shrnuty vysledky studia vlivu teploty na
rychlost tvorby NCCHA oxidaci DCHA, ale také CHA
vzduchem. Pii teplotach 50-60 °C nebyl po dobu 7 hodin
zaznamenan nariist koncentrace hlavniho produktu oxidace, tj.
NCCHA. Pii teplotach 70-100 °C obsah NCCHA nejprve
linearné rostl, vlivem nasledné reakce vSak dochazelo
k poklesu jeho tvorby. Hydrolyza NCCHA reakéni vodou na
smés cyklohexanonu a CHA byla pfi¢inou poklesu jeho
koncentrace. Jednim z minoritnich produktd oxidace CHA
vzduchem byl cyklohexanon-oxim. Z kinetickych dat oxidace
DCHA v teplotnim rozmezi 70-100 °C byla vypodtena
aktivacni energie.

V ramci této prace dale pokracujeme ve studiu mozného,
promoc¢niho vlivu vody na rychlost oxidace obou cyklo-
alifatickych amint, pfedev§im DCHA.

Tento vystup vznikl v ramci projektu Specifického
vysokoskolského vyzkumu — projekt A1_FCHT 2020_008


file:///C:/Users/CSCH/Documents/Sjezd%20Praha%202020/Sbornik/11%20Průmyslova%20chemie/11P-01%20Weidlich.doc#zdroj_01#zdroj_01

Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020) 72. Sjezd chemiki Sekce 11 — postery

LITERATURA

1. Khatri P. K., Jain S. L., Sivakumar L. N. K., Sain B.:
Org. Biomol. Chem. 9, 3370 (2011).

2. Hawkins E. G. E.: J. Chem. Soc. 13-16 (1972).

208



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)

12L-01
MUJ Z1IVOT S KALORIMETREM

BOLESLAV TARABA

Ostravska univerzita, Prirodovédecka fakulta, katedra
chemie, 30. dubna 22, Ostrava
Boleslav.taraba@osu.cz

Ptispévek shrnuje zakladni okruhy otazek, které se autor
béhem své dlouhodobé vyzkumné praxe pokusil Fesit
s vyuzitim kalorimetrickych technik. Postupné je pojednano
o kalorimetrickych pfistupech studia problematiky oxidace
a samovznécovani (pfevazn€) uhlikatych latek, o mefeni
tepelnych efekti  doprovéazejicich adsorpci plynid/par,
respektive adsorpci slozek z kapalného prosttedi na pevnych
latkach. Pro adsorpci z vodného prostredi je diskutovana
shoda/porovnatelnost mezi experimentalné¢ stanovenou
adsorp¢ni entalpii a hodnotami entalpie adsorpce zjiSténymi
termodynamickymi vypocty.

120L.-02
VLIV SYNTEZNI PROCEDURY A TEPLOTY ZIHANI
NA VLASTNOSTI TIO,

BARA KOMARKOVA™’, MONIKA MOTLOCHOVA®,
VACLAYV SLOVAK®, PETRA ECORCHARD?, PETR
BEZDICKA®, DMYTRO BAVOL?, JAN SUBRT®

* Ustav anorganické chemie AV CR, v.v.i., Husinec-Re? ép.
1001, 250 68 Rez, b Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta,
Ostravskd univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd
republika, © Centrum pro analyzu a syntézu, Lunds
Universitet, Naturvetarvigen 14, Lund 221-61, Svédsko
komarkova@iic.cas.cz

Vlastnosti nanokrystalického TiO, jako alotropicka
modifikace, velikost a tvar krystald ¢i méry povrch jsou
ovlivnény predevs§im syntéznim postupem a nasledné urcuji
ijeho pouziti. Cilem této prace tedy bylo sledovat vliv
srazeciho Cinidla, peroxidického oSetfeni a teploty zihani na
hmotnostni pomér anatasu a rutilu (véetné velikosti krystalt)
a nastinit tak moznou cestu cilené piipravy TiO,
s pozadovanymi krystalografickymi parametry.

V pripravenych sériich amino-titani¢itani a peroxo-
amino-titani¢itand byl stanoven obsah organické faze pomoci
CHNS analyzy. Velikost krystald a zastoupeni jednotlivych
fazi pfi riznych teplotach byla zkoumana pomoci in situ HT
XRD.

Ptipravené vzorky byly pfi pokojové teploté amorfni.
Prvni anatasové zarodky se u vSech vzorkl zacaly vyskytovat
mezi 325 °C a 425 °C v zavislosti na pouzitém srazecim
¢inidle bez ohledu na pfitomnost nebo absenci peroxidické
skupiny. Pravé ta ovSem navysila velikost vznikajicich
anatasovych castic (5,3-40,4 nm) v porovnani s peroxidem
neoSetfenymi (4,7-14,1 nm) vzorky. U vzorkl neupravenych
peroxidem mély vznikajici krystaly vétsi velikost s vyssi
teplotou jejich vzniku, opaény trend (klesajici pocatecni
velikost anatasu s vyssi teplotou krystalizace) byl pozorovan u
peroxotitani¢itanti. K transformaci na rutilovou fazi zacalo ve
vzorcich dochazet mezi 800 a 925°C. U peroxidem
neoSetfenych vzorkd byl pozorovan trend, Ze se s vyS§im
obsahem organické slozky a vyssi velikosti ptvodnich
anatasovych krystali snizila velikost prvotnich zarodku
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rutilové faze. Pii 1000 °C mély obecné vysSi zastoupeni
anatasové faze peroxidem oSetfené vzorky, coz mize byt
vhodné zhlediska jejich fotokatalytickych  aplikaci.
Kombinace teploty zihani, zvoleného srazeciho C¢inidla
a peroxidického oSetfeni ovliviiuje vlastnosti TiO, (pomér
anatas:rutil ve vzorku ¢&i velikost krystald) a vhodna
kombinace téchto parametrd by mohla slouzit jako cesta
k cilené ptipravé TiO,.

Tato prace vznikla za podpory vyzkumné infrastruktury
MSMT NanoEnvi.cz (LM 2018124).

12L-03
EXPERIMENTALNI A TEORETICKY POPIS
SOUSTAVY Pb-Se-Sn

ONDREJ ZOBAC*, ALES KROUPA®, TSE-YANG
HUANG", JAN VRESTAL?, ADELA ZEMANOVA?,
SINN-WEN CHEN®

“ Institute of Physics of Materials, The Czech Academy of
Sciences, Brno, 602 00, Czech Republic, b National T sing Hua
University, Department of Chemical Engineering, Hsinchu,
Taiwan

zobac@ipm.cz

Termoelektrické materidly jsou studovany predevsim
pro jejich schopnost piimé pifemény rozdilu teplot na
elektrické napéti a obracené (tzv. Seebeckiv jev). Jako jeden
z nadéjnych termoelektrickych materiald s vysokym
potencidlem vyuziti pro termoelektrické aplikace byly
popsany slitiny a kompozitni materidly na bazi Ag-Pb-Se-Te
ajejich riznych podsoustav (napi. PbTe, Ag,Te-PbTe).
Féazovy diagram soustavy Pb-Se-Sn byl studovan v ramci této
prace. Teoreticky popis soustavy Pb-Se-Sn pomoci metody
CALPHAD  bude implementovan do  komplexni
termodynamické databaze soustavy Ag-Pb-Se-Sn-Te a jejich
podsoustav.

Experimentalni ¢ast prace je zaméfena na studium
fazovych rovnovah pfi teplotach 350 °C a 500 °C. Vzorky
byly pfipraveny z Cistych prvkd v evakuovanych ampulich
z kiemenného skla. Dlouhodobé Zihané vzorky slitin byly po
zakaleni do studené vody -charakterizovany kombinaci
riznych analytickych metod. Celkové a fazové sloZeni
pomoci metod elektronové mikroskopie (SEM-EDX),
struktura fazi byla stanovena rentgenovou difrakci (XRD)
ateploty fadzovych transformaci byly stanoveny diferencni
termickou analyzou (DTA) v wuzavienych ampulich
z kfemenného skla. Na zdklad¢ experimentdlnich vysledka
byl navrzen experiemntalni fazovy diagram Pb-Se-Sn. Pomoci
metody CALPHAD byl néasledn¢  optimalizovan
termodynamicky popis soustavy Pb-Se-Sn s vyuzitim
publikovanych dat bindrnich podsoustav (Se-Sn', Pb-Sn?
Pb-Se) a navrzen teoreticky fazovy diagram véetnd projekce
kapalné faze (liquidus surface).

V oblasti bohaté na selen byl experimentaln¢ i teoreticky
popsan miscibility gap kapalné faze Liq;+Liq,. Faze PbSe
a SnSe-a jsou silné stabilizovany tfetim prvkem a vykazuji
jeho vysokou rozpustnost ve své struktufe. Ostatni
intermetalické faze maji rozpustnost zanedbatelnou.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 18, 57-248 (2020)
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TERMOPOROMETRIE: VLIV POVRCHOVE CHEMIE
UHLIKU NA MNOZSTVi NEMRZNOUCI VODY
V PORECH

GABRIELA ZELENKOVA, VACLAV SLOVAK,
TOMAS ZELENKA

Ostravska univerzita, Prirodovédecka fakulta, Katedra
chemie, 30. dubna 22, 702 00 Ostrava
gabriela.zelenkova@osu.cz

Metoda  termoporometire  (TPM) je  nad&jnou
alternativou bézné pouzivanych metod charakterizace porézni
struktury. Tato metoda je zaloZzena na snizeni teploty tani/
tuhnuti kapaliny, kterd je uzaviena v pdrech. Informace
o distribuci pori (PSD) a jejich objemu z naméfeného DSC
signalu je umoznéna za pomoci Gibbs-Thomsonovy rovnice.
Jednou zhlavnich veli¢in vyskytujicich se v Gibbs-
Thomsonovée rovnici je tloustka vrstvy nemrznouci vody (),
ktera je v porech vzdy ptitomna a jeji velikost miize ovlivnit
vysledné informace zjisténé z TPM. Vliv povrchové chemie
uhlikatych materiald na velikost této vrstvy je malo
prozkouman, a proto bude predmétem studia tohoto
prispévku.

Pro studium vlivu povrchové chemie na mnozstvi
nemrznouci vody bylo pfipraveno celkem 5 uhlikatych vzorkt
lisicich se mirou povrchové oxidace. Pro kazky vzorek byla
provedena sada DSC experimentd s riznym pomérem vzorku
a vody. DSC experimenty byly provedeny v N, atmosféte
(50mlmin™")  ochlazenim na -90°C  (1°C min")
s naslednym ohfevem na 25 °C (1 °C min™").

Na zakladé provedené elementarni analyzy bylo
zjisténo, ze ptipravené uhlikaté materialy obsahuji 15, 18, 21,
23 a 25 % kysliku, tudiz lze pfedpokladat, Ze s rostoucim
mnozstvim kysliku budou obsahovat vice kyslikatych
povrchovych skupin, a tedy i mnozstvi nemrznouci vody. Ze
ziskanych DSC experimentt bylo patrné, ze vSechny vzorky
obsahovaly dva endotermické piky, pfi¢emz jeden odpovidal
béznému tani vody (0 °C) a druhy pak tani vody v poérech
(nizsi teplota tani). Mnozstvi nezmrzlé vody bylo nasledné
zjisténo ze zavislosti hmotnosti H,O, kterd byla pfidana ke
vzorku, a celkového tepla tani vody zjisténého z plochy DSC
piki. Bylo zjisténo, Ze srostoucim mnozstvim kysliku na
povrchu uhliku mnozstvi nezmrzlé vody roste, coz naznacuje,
7e 1 samotnd ¢ nebude konstatni pro uhlikaté materialy, jako
je doposud v literatufe predpokladano (teor. 6=0,8 nm).
Nakonec byly urCeny jednotlivé hodnoty J vrstev pro
studované materialy podle stavajicich pfistupt, které byly
nasledné upraveny pro ziskani realnéjSich hodnot. Hodnoty
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uréenych J vrstev zavisely na povrchové chemii vzorku,
pfiemz s roustoucim mnozstvim kysliku rostla i tloustka
nemrznouci vody. Na zakladé provedenych experimentl lze
poukazat na to, Ze pouzivani ,,univerzalni“ hodnoty ¢ vrsty
z literatury neni vhodné a nemusi vést ke korektnimu odhadu
distribuce port z TPM.

Tato prace vznikla za podpory SGSO08/PrE/2020.

12L-05
ACTIVATION ENERGY IN THERMOANALYTICAL
KINETICS

PETER SIMON, ZUZANA CIBULKOVA, TIBOR
DUBAJ

Department of Phyical Chemistry, Faculty of Chemical and
Food Technology, Slovak University of Technology,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
peter.simon@stuba.sk

Condensed state processes are extensively studied by
thermoanalytical methods. Mechanisms of these processes are
very often unknown or too complicated to be characterised by
a simple kinetic model. They tend to occur in multiple steps
that have different rates. To describe their kinetics, the single-
step approximation mathematically expressed in the form of
general rate equation are mostly applied':

da
— - =kT)f(a) (1)
dt
Among the methods based on Eq. (/), the

isoconversional (or model-free) ones are most popular, mainly
in evaluation of the experimental results obtained from
measurements carried out under linear heating rate.

In papers published, it can be very often encountered
that the experimental results are evaluated by several methods
and the results are mutually compared. Flynn-Wall-Ozawa®>
(FWO), Kissinger-Akahira-Sunose* (KAS) and Starink’
methods belong to this group. All the methods reside in the
treatment of kinetic results by the relationship:

o2
where f is the heating rate, 7 is the isoconversional
temperature, £ is the activation energy and a, b, ¢ are
constants. The activation energy is obtained from the slope of
the dependence In(8/T*) = f(1/T). If one takes into account the

a and b values for individual methods, by differentiation of d
(In B)/dT can be obtained:

1.058Eyyg = Eyps + 2RT

:7b£+c:>lnﬁ:

E
—b—+alnT +
RT RT amire &

=1.0037E,

Starin|

« t1.8RT 3)

From Eq. (3) it is seen that the activation energies from
FWO, KAS and Starink methods are interrelated and it makes
no sense to make far-reaching conclusions from their
comparison. Moreover, it is to bear in mind that all the three
methods are integral and they can be mathematically incorrect
in the case of variable activation energy®.
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NELINEARNI REGRESI

VACLAV SLOVAK

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, Ostrava
Vaclav.slovak@osu.cz

Vedle béznych metod urceni kinetickych parametrt
termickych reakci z termoanalytickych dat zalozenych
vesmés na linaerizaci zakladni kinetické rovnice nebo
izokonverznim pfistupu je mozné ke kinetice termickych
reakci pfistupovat i pomoci numerického fesSeni kinetické
rovnice nelinedrni regresi. Tento pfistup ma nékteré nevyhody
pfedev§im numerického charakteru, na druhou stranu
umoziiuje stejnou metodikou zpracovavat izotermicka
i neizotermicka data, a to s libovolnym teplotnim programem.
Cilem tohoto pfispévku je ukazat moznosti (i problémy)
nelinearné regresniho feSeni kinetiky termickych reakci na
piikladu jednoduché oxidace grafitu.

Vzorek grafitu byl ohfivan v oxidacni atmosféte
rychlostmi 2, 10 a 20 K/min do 1000 °C, a dale teplotnim
programem kombinovanym zohfevu (20 a 10 K/min)
a izotermickych krokl pii 650, 700 a 750 °C. Ze ziskanych
TG kiivek byly vypocteny kinetické parametry isokonverzni
Starinkovou metodou nebo linedrni regresi (z jednotlivych
meéfeni a z jejich kombinace).
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Obr. 1. Srovnani teoretické a experimentalni kiivky oxidace grafi-
tu pri kombinovaném ohfevu
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Ziskané vysledky ukazuji, Zze nelinearni regrese vede
obecné kodlisnym vysledkim nez Starinkova metoda,
poskytuje  vSak lep$i shodu experimentalnich dat
s vypoltenymi teoretickymi kiivkami. Navic se zda, ze
nelinearné  regresni  zpracovani jedné TG  kiivky
s kombinovanym teplotnim programem (obsahujicim rizné
rychlosti ohfevu a izotermické kroky, Obr. 1) umoziuje ziskat
kineticka data srovnatelna s vysledky ziskanymi z nékolika
meéfeni s riznymi rychlostmi ohfevu.

Tato prace vznikla za podpory projektu SGS08/PiF/2020.
12L-07

KINETIKA POLYKONDENZACE RESORCINOLU
A FORMALDEHYDU POMOCI DSC 11

EVA KINNERTOVA, VACLAV SLOVAK, PETRA
SRAMKOVA

Ostravska univerzita, Prirodovédeckd fakulta, Katedra
chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
evakinnertova@seznam.cz

Cilem tohoto ptispévku bylo popsat kinetiku
polykondenzace resorcinolu a formaldehydu ve vodnych
roztocich a predikovat pribéh reakce pomoci DSC.

Tti odlisné zéasadité katalyzované (Na,COs) resorcinol-
formaldehydové (RF) polykondenzacni smési byly zkoumany
pomoci DSC Q20 (TA Instruments). Polykondenza¢ni smési
se vyznaCovaly rliznym molarnim pomérem resorcinolu/
katalyzatoru (R/C = 25, 50) a riznym hmotnostnim obsahem
reaktantl (w = 20, 40 %). Mnozstvi 10 pl reakéni smési bylo
ohfivano v hermeticky uzavienych hlinikovych kelimcich
z10 °C na 100 °C rychlostmi 0,5-2,5 K min'. Zdanliva
aktivaéni energie reakce byla uréena pomoci izokonverzni
integralni metody dle Starinka'. Pro nelinearni model-fitting
analyzu byl pouzit zkraceny Sestak-Berggren reakéni model
f(@) =a"™ (1-a)" (cit?).

Dle provedenych experimenti bylo zjisténo, Ze
polykondenzace resorcinolu a formaldehydu je reakci
dvoukrokovou a cely proces je ovlivnén zménou viskozity RF
smési. V prubéhu prvniho reakéniho kroku dochazi k tvorbé
mono-, di- a trisubstutiovanych hydroxymethylderivati
resorcinolu, které nasledn¢ v druhém reakénim kroku
podl¢haji polykondenzaci (vznik trojrozmérné struktury —
gelu). Vysledky dale ukazaly, ze prvni reakéni krok je
kineticky fizen chemickou reakci a mechanismus odpovida
pravdépodobné kinetice druhého fadu, kdezto druhy krok je
fizen difizi a 1ze jej nejlépe popsat R3 mechanismem (reakce
na povrchu sférické Gastice)’. Na zakladé vysledkd kinetické
analyzy byl nalezen optimalni teplotni program, ktery
umoznil oddéleni obou reakénich krokit (DSC piki).
Nalezeny teplotni program sestaval z ohfevu RF smési z 10 °C
na 40 °C (3 K min"), izokroku po dobu 40 min a ohievu na
konegnou teplotu 100 °C (3 K min')*. Usp&né oddé&leni
obou reakénich krokti a analyza vzniklych meziprodukti
mohou vést k hlubSimu pochopeni mechanismu reakce.
Predikce prubéhu polykondenzace je dutlezitda z hlediska
kontroly porozity studovanych vzorkd jakozto jedné

Zi vlastnosti  resorcinol-formaldehydovych

gell.
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The use of bacteriophages to treat bacterial infections is
known for more than 100 years and even predates the
discovery of penicillin’. One of the main obstacles in wider
application of Dbacteriophages resides in their inherent
sensitivity to elevated temperature, osmolality, pH, and water
activity. This work is focused on thermal characterization of
novel binary hydrogels/xerogels which can be used as
vehicles for nasal and topical delivery of bacteriophages.

The gels prepared are based on beta-glucan or
arabinogalactan with a second gel former Methocel, xanthan,
k-carrageenan, and Carbomer 940. The primary hydrogel is
formed by suspending the gel formers (2—10 wt. % in total) in
water at 85 °C for 30 min. The hydrogel is then lyophilized
yielding a xerogel. Finally, the xerogel is reconstituted into
hydrogel with bacteriophage stock solution and lyophilized
once again. The thermal behavior of phage-loaded xerogels
was studied between —80 °C and 250 °C. The main thermal
event in the DSC traces is desorption of residual water above
30 °C followed by thermal degradation of the matrix above
~150 °C. Surprisingly, no glass transition was detected
despite the amorphous nature of xerogels confirmed by
XRPD; the residual water acts as a plasticizer and shifts the T,
bellow —80°C. Additional DSC measurements of
reconstituted hydrogels show that 10.4 = 0.7 wt. % of the
water is present in strongly interacting (non-freezing) form.
On the other hand, the only once lyophilized matrices contain
significantly less non-freezing water after reconstitution (3.9
+ 0.9 wt. %). This demonstrates that the second lyophilization
step yields matrices which are more strongly interacting with
water and thus can be reconstituted into hydrogels at mild
conditions (40 °C, 5 min) necessary for preserving the
viability of bacteriophages.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency, grant No. APVV-15-0124.
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Vramci této prace byl sledovan vliv porozity na
kinetiku povrchové oxidace uhliku. Byly pfipraveny tfi
uhlikaté xerogely s hierarchickou porozitou podle metody
navrzené¢ P. Bulavovou'. Prvni uhlikaty xerogel obsahoval
mikro-, mezo- a makropdry, druhy byl mikro-mezoporézni
atfeti uhlikaty xerogel byl Cisté mikroporézni. S kazdym
xerogelem se pracovalo ve dvou variantach liSicich se
velikosti ¢astic (0-0,15 mm a 0,15-0,75 mm). Jejich porézni
vlastnosti  byly charakterizovany pomoci  skenovaci
a transmisni elektronové mikroskopie a sorpce N, pii —196 °C.
Kinetika povrchové oxidace byla sledovana termo-
gravimetricky v oxidacni atmosféte (50 % O, a 50 % Ar).
Byly provedeny neizotermické experimenty a na jejich
zakladé vytipovany teploty (240, 260, 280 a 290 °C) pro
experimenty izotermické.

Z dat zizotermickych experimenti byly pro kazdy
vzorek vypocteny kinetické parametry. Pfi vypoctech byla
vyuZita metoda G. Hotové?, ktera pracuje s predpokladem, 7e
se oxidace uhlikatych materialt sklada ze tii reakei — pfimé
shofeni, vznik kyslikatych funkénich skupin na povrchu
materialu a jejich zanik.

Analyzou kinetickych parametri bylo zjisténo, ze
v ptipadé¢ mezoporéznich vzorkd ani porozita ani velikost
Castic na kinetiku jejich povrchové oxidace nemaji zadny vliv.
V ptipadé ¢isté mikroporézniho vzorku byla ov§em pozorovana
zavislost kinetiky jeho oxidace na velikosti ¢astic. Oxidace Cisté
mikroporézniho vzorku o velikosti ¢astic 0,15-0,75 mm je

pravdépodobné  fizena difuzi v dusledku jeho Cisté
mikroporézniho charakteru v kombinaci s vétsi velikosti
Castic.

Dobra shoda mezi teoretickymi a experimentalnimi daty
(kromé cisté¢ mikroporézniho vzorku o velikosti Castic mezi
0,15-0,75 mm) je diikazem, Ze pouzity kineticky model velmi
dobte popisuje oxidaci téchto uhlikatych xerogelt.

Po ureni kinetickych parametrti byly také predikovany
optimalni podminky pro maximalni chemisorpci kysliku.
Predikované teploty byly v rozmezi 245-258 °C a maximalni
hmotnostni pfirdstky dosahovaly 3 az 4 %. Rozdily mezi
predikovanymi a experimentalnimi hmotnostnimi pfirstky se
pii danych teplotach lisily jen zanedbatelné (opét s vyjimkou
¢isté mikroporézniho vzorku s ¢asticemi od 0,15 do 0,75
mm).

Tato prace vznikla za podpory projektu SGS08/PiF/2020.
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A NEW CONCEPT FOR LIFETIME PREDICTION
OF CABLE INSULATIONS USED IN NUCLEAR
POWER PLANTS

ZUZANA CIBULKOVA, ANNA VYKYDALOVA,
PETER SIMON, TIBOR DUBAJ

Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and
Food Technology, Slovak University of Technology,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
zuzana.cibulkova@stuba.sk

Polymers that are used in radiation environments,
especially in nuclear power plants degrade gradually with
combination of radiation and thermooxidative ageing. These
environmental factors alter the physical and mechanical
properties of polymers which results in their embrittlement
and cracking. Thus, stability of these materials should be
tested and reliable prediction of material service lifetime is
important to ensure their service life under the specific
conditions.

The degradation process usually occurs in two steps.
The first one, the induction period (IP), is a preparatory stage
where no visible changes are observed. At the end of IP, the
main oxidation process starts and the material properties
change suddenly. Therefore, the length of IP is often taken as
a measure of the material stability'?. As thermooxidative
degradation of polymers is accompanied by significant release
of heat it can be studied by differential scanning calorimetry
(DSC).

In this work, a new approach to lifetime prediction in
radiochemical  ageing of polymers is  proposed.
Thermooxidative degradation of cable insulations was studied
using non-isothermal DSC measurements. Stability of
samples after various periods of thermal, radiation and
combined ageing was determined by isoconversional analysis
employing a non-Arrhenian temperature function. From the
DSC measurements, the kinetic parameters describing the
dependence of IP on temperature can be obtained. These
parameters enable to calculate the length of IP for any
temperature and to evaluate the residual stability of the
insulation after an artificial ageing stress. Moreover, a simple
predictive model for the degradation in combined radiation
and thermal environment was proposed. The model assumes a
first-order exponential decay of the residual stability with
degradation dose. It allows to predict the degree of insulation
damage in wide range of environmental conditions as both
temperature and radiation dose effects are considered.

This paper was supported by the Slovak Research and
Development Agency, project No. APVV-15-0124.
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V roce 2012 zazila Ceské republika hromadnou otravu
methanolem s vice nez 120 piipady. Poskozeni az kompletni
ztrata zraku patii mezi zavazné nasledky akutni otravy
methanolem. V prospektivné sledovaném souboru osob
preziv§ich otravu jsme u pacientl prokazali asociaci mezi
pfitomnosti alely apolipoproteinu E4 a abnormalnim
morfologickym nalezem na oc¢ni sitnici. Ve sledovaném
souboru jsme zaznamenali také vysoky podil pacientd
s toxickym poskozenim mozku (52 %). Ve vétsing pfipadi slo
o hemoragickou nekrézu putamen a globus pallidus. Prokazali
jsme, ze hemoragicky nalez souvisel se zavaznosti otravy.
Objem poskozenych bazalnich ganglii byl signifikantné nizsi
a koreloval s parametry zavaznosti metabolické acidozy.
Zjistili jsme, ze poskozeni bazalnich ganglii methanolem vede
k vyraznému poklesu funkéni aktivity presynaptickych
dopaminergnich receptort. Pfi¢emz se ukézalo, ze v mozku je
vici toxickym ucinkim methanolu nejcitlivéjsi strukturou
oblast putamen posterior.

Mezi dulezit¢é mechanismy v patogenezi toxického
poskozeni  mozku  methanolem  patii = neurozanét
zprostfedkovany leukotrieny. Za normalnich okolnosti nejsou
v mozku detekovatelné, ale trauma, hypoxie, nebo expozice
neurotoxickym latkam vedou k aktivaci mikroglie a astrocytd
a syntéze leukotriend, které maji jak neuroprotektivni, tak
inegativni G¢inky. U pacientll s otravou methanolem jsme
pozorovali  vzestup  akutnich  sérovych  koncentraci
leukotrient. Tyto koncentrace pozitivné korelovali s akutnimi
koncentracemi markerti lipoperoxidace bunéénych membran
MDA, HNE a HHE.

Akutni otrava methanolem negativné ovliviiuje zivot
pacientd i v nasledujicich letech. Nésledna imrtnost pacientti
ze souboru dosahovala piiblizné 20 % v prubchu péti let.
Pti¢inou skoro poloviny umrti ve sledovaném obdobi byla
onkologickd onemocnéni, coz ukazuje na mozny podil
formaldehydu, metabolitu methanolu, ktery je znamym
kancerogenem z prvni tiidy dle klasifikace IARC.

Jednim z praktickych dopadii studie toxicity methanolu
je zména nazoru vefejnosti a politickych instituci na jeho
bezpecnost pro pouziti v obchodnich pfipravcich pro bézného
spotiebitele. V roce 2018 Evropska komise rozhodla vyrazné
omezit vyuziti methanolu v kapalindich do automobilovych
ostfikovacl a v nemrznoucich smésich. Od kvétna roku 2019
maximalni podil methanolu v podobnych smésich nemtize
presahovat pll procenta, coz je bezpecna koncentrace. Toto
opatfeni je ucinnou prevenci hromadnych a sporadickych
intoxikaci methanolem v budoucnu.

Tato prdce vznikla za podpory projektii 1. LF UK PROGRES
025; PROGRES Q29 a grantu GA CR 20-01589S.
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Methanol je alifaticky alkohol schopny zptisobit akutni
a chronickou intoxikaci s dlouhodobym negativnim dopadem
na zdravi ¢lovéka veetné poskozeni zraku a mozku. Zatimco
role kyseliny mravenéi je vdané souvislosti dobie
prozkoumana, neni tomu tak v pfipadé formaldehydu.
V predkladané praci byla studovana reaktivita formaldehydu s
vybranymi aminokyselinami a peptidy. Pro identifikaci
produkti byla vyuzita hmotnostni spektrometrie s vysokym
rozliSenim v kombinaci s ionizaci elektrosprejem a technika
MALDI. Bylo zjisténo, Ze cystein, homocystein a dva vybrané
peptidy, CG a CGAG, poskytuji ve velmi vysokém vytézku
cyklické produkty s molekulovou hmotnosti vyssi presné o 12
amu nez vychozi latky. Byla navrzena jejich chemicka
struktura. Vznik produktl typu +12 amu byl potvrzen také
v piipad¢ biologicky relevantnich peptidi, konkrétné
fragmentt ipilimumabu, coZ je lidskd monoklonalni protilatka
typu IgGl. Experimenty potvrdily, ze formaldehyd
(ivnizkych koncentracich), reaguje s nekterymi amino-
kyselinami a peptidy za vzniku kovalentné modifikovanych
produkti'. Tyto chemické modifikace mohou nasledn& vést
k nezadoucim zménam vlastnosti a funkci Zivotné dulezitych
biomolekul, napt. hormont a enzymt, a tim k patogenezi.

Tato prdce vznikla za podpory grantu 1. LFF UK PROGRES
025a 029.
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Dvéma hlavnimi mechanismy akutni intoxikace
methanolem jsou deprese centralniho nervového systému
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(CNS) a oxidace methanolu na kyselinu mravenéi, jenz svym 13L-04
aniontem pusobi inhibicné na cytochrom oxidasu ¢ Ucast zrusena
a zpusobuje bunéfnou hypoxii a metabolickou acidozu.
Nasledkem je trvalé poskozeni sitnice a bazalnich ganglii
a dalsi zavazné klinické komplikace.

Proteomika vyuziva Sirokou paletu laboratornich
a statistickych metod k zhodnoceni sérového proteomu
pacientl s akutni intoxikaci jak kvalitativng, tak kvantitativne.
Proteomickd analyza mulze pomoci ve v€asné predikei
nasledkll, optimalizaci 1é¢ebnych postupli a posunout
moznosti 1é¢by ve prospéch pacienta.

Cilem studie je pomoci proteomické analyzy krevniho
séra pacientt s akutni otravou methanolem stanovit
potencionalni biomarkery zavaznosti otravy, ¢asné prognozy
preziti a dlouhodobého poskozeni bazalnich ganglii,
zrakového nervu a oéni sitnice, které by mohly byt vyuZzity
k prevenci trvalych nasledkt otravy methanolem CNS a zraku
a k optimalizaci terapie.

Soubor pacientil zahrnoval 47 osob s analyticky
potvrzenou akutni otravou methanolem, u kterych byly
odebrany a zamrazeny vzorky krevniho séra v dobé hromadné
otravy (pfi pfijmu do nemocnice a opakované v dobé
hospitalizace). Cast pacientdl z tohoto souboru zemiela za
hospitalizace v nemocnici, pfezivsi otravu pacienti byli dale
dispenzarizovani a sledovani, v rdmci tohoto sledovani byly
odebrany dalsi vzorky krevniho séra. Kontrolni soubor tvofi
24 osoby s diagndzou chronického alkoholismu v abstinenci
a 6 zdravych osob bez expozice methanolu.

Metody pouzit¢ pro vyzkum jsou hmotnostni spektro-
metrie MALDI a to Thermo Orbitrap Fusion (Q-OT-qIT,
Thermo Scientific). Vyhodnocovani naméfenych spekter
probiha v programech MaxQuant, R for Windows pro
identifikaci a kvantifikaci zjiSténych peptidi a proteint
anormalizaci jejich intenzit. Nasledné zmény mezi
jednotlivymi  skupinami jsou detekovany za pouziti
vicedimenzionalnich statistickych metod — metoda hlavnich
komponent, diskrimina¢ni analyza. Vysledky jsou dale
analyzovany pomoci proteomickych databazi.

Zkouméno bylo pfiblizné 1200 proteini a vysledky
méfeni 20 z nich méli vyssi nez 0,8 relativni dalezitosti
rozdilu, coz byl jeden z parametrii pro vybér potencidlnich
biomarkert. V dal$ich fazich byly identifikovani 3 potencialni
markery akutniho poSkozeni oc¢ni sitnice a mozku
methanolem: retinol binding protein, ktery funguje jako
transmembranovy protein sitnice, biotiniddza, jez je soucasti
mitochondrialniho matrixu a hraje roli pfi vyvoji CNS,
a alpha-1-microglobulin/bikunin precursor (AMBP) protein
tvofeny jatry, ktery normalné neprochazi hematoencefalickou
bariérou, nicméné¢ pii jejim  poSkozeni (napiiklad
methanolem) je prokazovan v CNS. Potencionalni vyznam méa
gasdermin, ktery hraje zasadni roli pti bunééné apoptoze.

Tato prace vznikla za podpory projektiit PROGRES Q25, Q29
Univerzity Karlovy.
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Thallium je kovovy prvek, objeveny r. 1861, avsak jeho
toxicita byla poznana teprve v r. 1940. Dnes se vyuziva
predevsim v elektronice. Jeho slouceniny jsou zna¢né toxické
a mechanismus toxického Ucinku je slozity. lonty thallia se
chovaji podobné jako ionty drasliku, zasahuji do enzymdi
dychaciho fetézce, blokuji vyuZziti energie z glukozy
ainterferuji s tvorbou disulfidickych vazeb v keratinu.
Vzhledem k mimofadné toxicité¢ bylo v evropskych zemich,
véetnd CR, v 70. letech 20. stoleti zakazéno pouziti téchto
latek v rodenticidech. Ceskému spotiebiteli neni dnes thallium
dostupné, a i diky tomu jsou otravy thalliem mimotadné
vzéacné.

Kazuistika popisuje piipad slovenského studenta
chemie, ktery se v sebevrazedném umyslu pozil bromid
thallny (100 mg) spolecné s alkoholem. Po pfijeti byl pfi
védomi, uvad€l jen parestézie koncetin. Okamzité bylo
podavano antidotum Radiogardase (berlinska modi, pruska
modi)'™ (které bylo poskytnuto ze zasob Toxikologického
informac¢niho stfediska (TIS) Kliniky pracovniho 1ékaistvi
(KPL)") a Metalcaptase (penicillaminum), dale pak laxancia
(lactulosa) a aktivni uhli’. Béhem né&kolika hodin nastal rychly

rozvoj bolestivych parestezii a toxické encefalopatie
samentné delirantnim syndromem, ztoho divodu byla
souCasné¢ podavana analgetika (tramadol, metamizol,

mesocain) a psychofarmaka (tiaprid, tianeptin, promethazin).
Pribéh byl pfechodné komplikovan paralytickym ileem a také
uroinfekci. O¢ni vySetfeni prokazalo parciadlni atrofii n.
opticus vlevo, bez poruchy vizu’.

Analyzy vzorki moce byly provadény Laboratofi
primyslové toxikologie (LPT), ktera je soucasti (KPL).

Lécba obéma antidoty byla ukoncena 22. den a po 30
dnech 1é¢by byl pacient pielozen na psychiatrickou kliniku ve
stabilizovaném stavu, s odeznivajicimi piiznaky toxické
polyneuropatie.

Tato prace vznikla za podpory projektii UK PROGRES Q25;
PROGRES Q29 a grantu GA CR 20-01589S.
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V piispévku bude popsana kazuistika suicidalniho
pokusu 48let¢ho muze, ktery se intoxikoval piipravkem na
ochranu rostlin Kuprikol 50 (cit. 1).

Kuprikol 50 je posttikovy fungicid ve formé
smacitelného prasku k ochrané rostlin proti houbovym
a bakteridlnim chorobam. Obsahuje 50% oxychlorid médnaty
(CuCl,. 3Cu0.3H,0), ktery  patii i¢
sloucenindm médi. Podle ucelu pouziti se fedi vodou.

Med v rozpustné formé plisobi jako silné oxidacni
¢inidlo — inhibuje SH-skupiny enzymu, uvoliiuje produkci
volnych radikali a katalyzuje oxidaci lipidi. Rozpustné soli
médi mohou leptat sliznice i kiizi, maji 1 systémovy toxicky
ucinek. Letalni davka se odhaduje na 10 g. Otrava ma
vétsinou tézky klinicky obraz: dehydratace, hemolyza, jaterni
a renalni selhani.

48lety muz v suicidalnim tmyslu pozil 20 g piipravku
KUPRIKOL 50 (2 sacky po 10 g), tedy 10 g oxychloridu
médnatého, rozpusténého v 200 ml vody. Za 30 minut zacal
zvracet, l1ékaf zachranné sluzby presto jesté provedl odsati
zalude¢niho obsahu. Do 1 hodiny po poziti se projevila bolest
v epigastriu a prijmy, pfi pfijeti do nemocnice uz kontinualné
odchézela vodnata stolice. V této dobé byly odebrany prvni
vzorky moce na stanoveni koncentrace médi.

Analyzy provadéla Laboratof prumyslové toxikologie
(TXL) pusobici v ramci Kliniky pracovniho 1ékatstvi (KPL)
VFN a 1. LF UK. Bylo zjiténo 118 pg Cu**/g kreatininu
(norma do 50 pg/g kreatininu). Proto bylo zahajeno podavani
chelatotvorného antidota Succicaptal (sukcimer, DMSA)
(které  bylo poskytnuto ze zasob Toxikologického
informacniho stfediska (TIS) Kliniky pracovniho lékaistvi
(KPL)Y?). Masivni prijmy trvaly 3 dny (asi 12 litri vodnaté
stolice denn¢), po celou dobu byl pacient intenzivné
parenteralné rehydratovan. K vyznamnému poleptani kize
a sliznic nedoslo, coz potvrdilo i ORL vysetieni.

Diky eliminaci zvracenim a odsati zalude¢niho obsahu,
vCasné 1écbé antidotem a intenzivni rehydrataci se stav
pacienta relativné rychle stabilizoval. Biochemické nalezy
neprokazaly vyraznéj$i odchylky. 16. den po intoxikaci
poklesla koncentrace médi v moc¢i na 63 pg/g kreatininu
alécba sukcimerem byla ukoncena. 17. den byl pacient
v dobrém stavu pteloZen do psychiatrické 1écebny.

Tato prace vznikla za podpory projektii UK PROGRES 025;
PROGRES Q29 a grantu GA CR 20-01589S.
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Laboratof pramyslové toxikologie (LPT) je nedilnou
soucasti (stejné jako napt. Toxikologické informacni sttedisko
(TIS) aj.) Kliniky pracovniho lékafstvi (KPL) 1. lékaiské
fakulty Univerzity Karlovy a VSeobecné fakultni nemocnice
v Praze. V ramci pfispévku bude pfedstavena LPT, napln jeji
¢innosti, a zminény nékteré zajimavé kazuistiky, na jejichz
feSeni se tato laboratof podilela. LPT
provadi vysetfeni souvisejici s primyslovou toxikologii,
(stanovuje aktivitu acetylcholinesterazy, paraquat-diquat,

arzén, thalium, kadmium, olovo, rtut, kyselinu
hippurovou, methemoglobin aj.),
— provadi stanovovani latek v ramci biologickych

expozicnich testl vcetné vybranych primyslovych nox
v biologickém materialu (mog, krev)',

podili se na vySetteni u osob profesionalné
neexponovanych,

Ucastni se feSeni grantl (napt. Operacni program Praha —
Konkurenceschopnost: Materialné technickd zakladna
pro vyzkum v oblasti diagnostiky a 1écby civiliza¢nich
a onkologickych onemocnéni a jejich zavaznych rizik ve
VFN v Praze?) a provadéni védeckych studii na KPL
(vyzkum riznych markerti v kondenzatu vydechovaného
vzduchu, v modi a v plazmg)* .

Ze zajimavych kazuistik, na jejichz feseni se LPT
podilela, 1ze zminit otravy tézkymi kovy (napf. meédi
athalliem v ramci suicidalnich pokusi (tyto budou
rozpracovany v samostatnych ptispévcich ve stejné sekci, tj.
Toxikologie a 1ékafska chemie), olovem, suicidalni
i nesuicidalni otravy rtuti aj.).

Tato prdce vznikla za podpory projektit UK PROGRES Q25;
PROGRES Q29 a grantu GA CR 20-01589S.
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Nanotechnologie je obor, ktery se rozviji v poslednich
letech enormni rychlosti. S produkty, jejichz zakladem jsou
nanocastice, se v souCasné dobé muzeme setkat v mnoha
oborech primyslu, od nanomediciny az po nanoelektroniku.
Nas predpoklad je, ze v budoucich letech dojde k rozsifeni
vyuziti i do dalSich obori.

Tato expanze nanocastic ale pfinasi i otdzky mozného
negativniho dopadu na zdravi zaméstnancli nanoc¢ésticim pfi
vyrobé exponovanym a rovnéz i vlivu miry této expozice.
V dosud provedenych studiich byly u exponovanych
pracovnikll s nano¢asticemi TiO, prokazany markery lipidové
peroxidace i markery oxidace nukleovych kyselin
a proteini'?. I pies rostouci vyrobu a zpracovani material
s nanocasticemi, nejsou dosud zavedena metodicka
doporuceni k monitoraci exponovanych pracovnikid. Moznost
detekovat nanocastice v biologickych vzorcich vcetné jeji
kvantifikace, by méla obrovsky vyznam pro studium miry
adoby persistence v dychacich cestich exponovanych
a zachyceni ¢asnych znamek poskozeni zdravi, které by vedlo
k vytazeni zaméstnance z dalsi expozice.

Nase studie byla zaméfena na zjisténi moznosti detekce
nanocastic z biologickych vzorkli exponovanych zaméstnanct
po sméné pomoci transmisni elektronové mikroskopie (TEM;
Jeol 2200FS) vcetné mapovani pomoci metody energiové
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disperzni spektroskopie (EDS) ve spolupraci s Ustavem
kovovych materidli a korozivniho inzenyrstvi na Vysoké
Skole chemicko-technologické v Praze. U celkem péti
exponovanych pracovnikti ze dvou skupin po sméné, byly
odebrany vzorky moce, krve a kondenzatu vydechovaného
vzduchu (celkem 15 biologickych vzorkll) pomoci systému
Eco-Screen (Jaeger Tonnies, SRN).

Prvni skupina byla vystavena nanocasticim obsahujicim
prevazné zelezo, mangan a slouceniny uhliku a druha skupina
byla vystavena nanocasticim oxidu méd’natého.

Na pracovisti byly odebrany i vzorky z pracovniho
ovzdugi, které byly analyzovany ve spolupraci s AV CR.
Nalezy =z pracovniho ovzdusi a vysledky detekce
z biologickych vzorki byly poté porovnany. Nanocastice byly
nalezeny ve vSech biologickych vzorcich exponovanych
pracovnikii. Nejcasteji identifikované chemické prvky byly
biogenni (uhlik, draslik, chlor, kyslik), ale nalezeny byly
inanocastice kovi v pracovnim ovzdusi prokazané.
Vedlej$im nalezem byla detekce kovi, které se v pracovnim
prostredi nevyskytovaly (naptiklad lanthan, cer ¢i stiibro).

Dalsi studie jsou nezbytné, predevSim zafazeni vétsiho
poctu analyzovanych vzorkd exponovanych pracovnikl
a porovnani vysledkt pfed sménou a po sméné. To od zacatku
roku 2020 probihda pomoci metody tzv. povrchové
plasmonové resonance (SPR) ve spolupraci s Department of
Nanobiotechnology, Brandenberg University of Technology
v Cottbus-Seftenberg v Némecku.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR ¢.18-02079S
a ¢ P503/12/G147, projektt PROGRES Q25, Q29 Univerzity
Karlovy a projektu GAUK Univerzity Karlovy ¢.192718.
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The use of enzyme catalysts in the industrial and
biomedical applications continuously expands. Still, the
ability to engineer enzymes to meet the specific requirements
of industrial processes is limited, often for lack of mechanistic
understanding of their function. Modern kinetic methods
coupled with high-resolution structural data and molecular
dynamics provide a powerful tool to explore reaction
mechanisms and form the basis for what might be called the
,,new enzymology*!.

The presented case studies will show the application of
Lnew enzymology“ kinetics yielding advanced mechanistic
insights essential for rational engineering of model enzymes,
haloalkane dehalogenases2’3. Moreover, we will demonstrate
the power of microfluidics for sample-efficient high-
throughput collection of required complex kinetic and
thermodynamic data®. The special attention will be devoted to
transient kinetic experiments and global data fitting using
numerical integration methods that afford direct analysis of
individual steps of complex reaction pathways”.

We will show the important role of access pathways,
tunnels, connecting the enzyme active site with surrounding
media on enzyme specificity and catalytic efficiency®. The
mechanistic insights into the enzyme function obtained by the
combination of advanced kinetics, microfluidics and
molecular modelling pointed out the critical importance of
conformational dynamics, hydration and associated entropy
contribution for enzyme catalytic efficiency. Such a complex
understanding of an enzyme mechanism is an important pre-
requisite for development of novel strategies in protein
engineering.

The authors would like to acknowledge CETOCOEN
EXCELLENCE Teaming 2 project supported by Horizon 2020
(857560) and the Czech Ministry of Education, Youth and
Sports  (02.1.01/0.0/0.0/18_046/0015975), the RECETOX
research infrastructure of the Czech Ministry of Education,
Youth and Sports (LM2018121), ETH Research Grants and.
the  Swiss  National  Science  Foundation (Nr.
205321/176011/1).
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Fluorescent dyes are widely applied in life sciences and
medicine as imaging agents, either alone or conjugated with
antibodies or other recognition elements to allow targeting.
However, when working with tissues, absorption of visible
light and autofluorescence is limiting the use of traditional
fluorophores. Therefore, probes working in the far-red and
near-infrared (NIR) tissue transparent window are preferred.

Among small molecules, polymethine dyes are suitable
candidates. Their properties can be tuned by changes in the
polymethine chain length and substituents. We chose the
indocyanine green (ICG) as an initial model. It is the only
NIR fluorophore certified by the FDA for use in clinical
medicine. Traditionally, it is used unconjugated as an imaging
agent in fluorescence image-guided surgery. Upon coupling
with a primary antibody, we have adopted it for specific
fluorescent detection of the cancer biomarker CA 19-9.

Nanoparticles are an emerging alternative to
conventional fluorophores. Despite several limitations, mainly
related to their size and toxicity, the photon-upconversion
nanoparticles (UCNPs) are particularly attractive. They can
convert absorbed NIR light to shorter wavelengths. Thanks to
this anti-Stokes emission, the autofluorescence from the
sample is eliminated. In comparison to small fluorophores, the
surface of the NPs plays a more critical role. Surface
modification becomes a necessity but also an opportunity to
tune the nanoparticle stability, anti-fouling properties, and
biocompatibility.

We have applied the BSA- and streptavidin-modified
UCNPs as labels in a microtiter plate-based immunoassay for
the detection of bacterial honeybee pathogens'. Furthermore,
surface modification by PEG-neridronate made the UCNPs
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useful in immunocytochemical staining?, which opens the
way for their use in more complex biological systems.

Financial support: GACR (GJ20-30004Y and GJ18-03367Y),
MEYS CR (LQ1601 and LTAB19011).
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Steroidni skelet je obsazen v celé fadé biologicky
aktivni latek, at’ pifirodnich ¢&i syntetizovanych. Podle
fyziologického vyznamu a vyskytu se déli na steroidni
hormony, soli Zlucovych kyselin, steroly, vitaminy D, geniny
(srde¢ni  jedy, saponiny) a steroidni alkaloidy'.
Elektrochemicka aktivita téchto latek je studovana velmi
okrajové vzhledem k charakteru steroidniho skeletu, ktery
obsahuje u pievazné casti steroidi maximalné jednu,
vyjimecné dvé dvojné vazby. Vyjimkou jsou mnohé steroidni
hormony s fenolickym charakterem kruhu A steroidniho
skeletu, které se daji snadno elektrochemicky oxidovat®.

Tento ptispévek piedstavi analogie elektrochemického
chovani steroidnich sloucenin v zavislosti na poctu a pozici
dvojnych vazeb ve steroidnim skeletu. Jejich elektrochemicka
oxidace byla studovana v prostfedi acetonitril:voda
s ptidavkem kyseliny chloristé nebo chloristanu sodného jako
zakladniho elektrolytu na nemodifikovanych elektrodach,
jako je elektroda ze skelného uhliku, platinova elektroda nebo
borem dopovana diamantova elektroda (BDD). V prostredi
chloristanu lze piimo oxidovat pouze steroly s DS5,7
konjugovanou  dvojnou  vazbou  (napf.  ergosterol,
7-dehydrocholesterol). Pritomnost kyseliny chlorist¢ vede
k dehydrataci a zavedeni dvojnych vazeb do steroidniho
skeletu a lze oxidovat i steroly s D5 dvojnou vazbou (napft.
cholesterol, stigmasterol) pfi potencialech ca +1,5V - +1,7 V.
Zludové kyseling lze po dehydrataci v prostiedich
obsahujicich max. 2% vody oxidovat pfi potencialu ca +1,0 V
1,3 V C, pokud maji ve své struktufe axidlni
7o-hydroxylovou skupinu v antiperiplanarni poloze k 8-
protonu®>. Tyto elektrochemické oxidaéni reakce jsou

72. Sjezd chemiki

220

Sekce 14 — piednasky

ireverzibilni a mohou byt zidkladem pro
voltametrickych metod pro citlivou detekei téchto latek.

Vyvoj
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Genome-wide association studies (GWAS) have
successfully identified many thousands of genetic
associations, but the analysis has been limited by quality and
size of input data that impact GWAS prediction potential.
Even though current advances in GWAS statistical
methodology and post-GWAS data mining strategies aim to
increase its prediction potential there is still persistence of
cases where GWAS fail to illuminate target genes through
causative mutation identification. There are statistical
restrictions due to high dimensionality and multicollinearity
mainly caused by pleiotropy and/or epistasis that can
complicate correct identification of a haplotype-tagging
variant. Since the relationship between a haplotype-tagging
variant and a phenotype-causing mutation is not known
a priori, selection of a potential causative mutation in
a candidate gene that is currently based on available GWAS
descriptors is insufficient. Identification of a sub-optimal
haplotype-tagging variant in GWAS can lead to an erroneous
conclusion, especially in the widespread practice of low-
density genotyping-based GWAS experiments.

Soybean (Glycine max [L.] Merr.), with over 1,000
whole-genome-sequenced (WGS) genomes and over 20,000
low density genotyped public accessions serves as an ideal
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candidate for strategizing GWAS prediction potential
improvement. Further, the USDA Soybean Germplasm
Collection (GRIN, Urbana, IL) repository contains over
20,000 accessions where the majority of the soybean
accessions were phenotyped for a core selection of
phenotypes and genotyped with the low density Illumina
SoySNP50K bead chip'. This collection serves as an immense
pool of available GWAS data>*. An important point here is
that the majority of the soybean WGS data set accessions
were additionally genotyped with the SoySNP50K array and
therefore enable comparison of genotyping-derived and
WGS-based GWAS results.

In our GWAS analyses on available soybean data
specified above, we described a relationship between
a haplotype-tagging variant and a causative mutation based on
currently available GWAS descriptors for phenotypes of
major agronomically important traits and identified statistical
limitations of current GWAS methods®*. Through our so called
“reverse GWAS approach” we introduce an aditional GWAS
estimate that enables differentiation of genetic variants with
similar statistical significance levels in respect to a priori
unknown linkage disequilibrium to a causative mutation. This
is fundamental in genotyping-based GWAS attempts, where
identification of a proper marker fails without such an
estimate. Based on our results, we developed a strategy for
low-density genotyping-based GWAS-driven identification of
causal genes® in any organism with limited genotype and/or
phenotype data.

This research has been supported by Missouri Soybean
Merchandizing Council project no. 00054564, United
Soybean Board project no. 1920-152-0131-C and Palacky
University Internal Grant Agency no. IGA-2020-013.
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G-KVADRUPLEXY JAKO REGULACNI MOTIVY
V BIOLOGII STANDARDNIHO A MUTANTNIHO
PROTEINU P53
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Standardni typ p53 (wtp53) je nadorovy supresor, ale
mutace genu 7TP53 je nejcastéjsi genetickou abnormalitou
unadort. Transkripéni regulace cilovych gend zahrnujici
rozpoznavani DNA patfi mezi pfedpokladané heterogenni
mechanismy vysvétlujici onkogenni chovani mutantnich
proteint p53.

NasSe prace se zamétuje na strukturné specifickou vazbu
standardniho i mutantniho typu (mutp53) proteinti p53 k DNA
obsahujici sekvence vytvarejici kvadruplexy DNA a na
ucinek na transkripci fizenou p53. Bioinformatické nastroje
byly pouzity pro systematickou analyzu promotori cilovych
genti p53. Pro detekei tvorby G-kvadruplexi ve vybranych
sekvencich byly pouzity biofyzikalni techniky. Piimé
interakce proteind wtpS3 a mutp53 s rdznymi typy
G-kvadruplexti z promotorovych oblasti byly analyzovany
nékolika technikami in vitro a pomoci techniky ChIP
v butikach U251 (cit."™). V piipadé nékolika G-kvadruplext
analyza CD wukdzala, ze mutantni p53 R273H se na
G-kvadruplexy nejenom vaze, ale také je stabilizuje.
S vyuzitim linie U251 obsahujici R273H bylo zjisténo, Ze se
R273H ptednostné vaze na DNA bohatou na G/C z oblasti
pocatku transkripce mnoha aktivnich geni®.

G-kvadruplexy ptedstavuji jeden z moznych rozpozna-
vanych motivli non-B DNA pro transkripéni regulaci cilovych
gent p53.

Tato prace vznikla za podpory GACR 19-15168S.
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Vénovino pamdtce profesora Emila Palecka, zakladatele
oboru elektrochemie nukleovych kyselin ('1930 —72018).

Elektrochemické vlastnosti nukleovych kyselin jsou
zkoumény od druhé poloviny 50. let 20. stoleti, kdy byla
E. Paleckem objevena polarograficka aktivita DNA
spocivajici v redukci nékterych nukleobazi na rtutovych
elektrodach. Pozdégji bylo ukazano, Ze baze v DNA a RNA lze
oxidovat na uhlikovych elektrodach. Kromé oxidace
aredukce lze k elektrochemickému vyzkumu DNA vyuzit
také adsorpéné-desorpéni déje, které se projevuji vznikem tzv.
tensametrickych  signalt. Dale bylo zjisténo, zZe
elektrochemické odpovédi nukleovych kyselin zavisi na jejich
struktufe, zejména v disledku  zmén  pfistupnosti
hydrofobnich, redukovatelnych nebo oxidovatelnych bazi
k povrchu elektrody pii zménach konformace pfislusné
nukleové kyseliny (pfehledné v').

V poslednich letech se vSak ukazuje, ze toto obecné
piijimané schéma je piili§ zjednodusujici. Nové objevy
odhalily diive neznamé nebo opomijené jevy jako katalytické
vyluéovani  vodiku v pfitomnosti  nemodifikovanych
nukleovych kyselin (a stim souvisejici objev a aplikace
katalytického vyludovani deuteria®), vliv vylu¢ovani vodiku
na elektrodové procesy guaninu®, specifické adsorp&né-
desorpéni a elektrochemické vlastnosti homonukleotidovych
sekvenci na rtutovych elektrodach®, vliv nukleotidové
sekvence na mechanismus oxidace nékterych bazi a moznost
redukce bazi na uhlikovych elektrodach’. V prednasce budou
tyto jevy struéné piedstaveny a diskutovany v souvislosti
s jejich bioanalytickym vyuzitim.

Tato prdace vznikla za podpory projektu SYMBIT
(¢. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477) financovaného
z ERDF.
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VLIV TRANSFEKCE MIR-29B NA CYTOTOXICITU
ETOPOSIDU
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Setrvale rostouci incidence nadorovych onemocnéni
v poslednich desetiletich vede k potfeb¢ nalézt uc¢innou 1écbu
pro jednotlivé pacienty. Vysledkem je fada vyzev spojena se
vznikajici rezistenci nadorovych bunék, vysokou toxicitou
lé¢iv nebo mnozstvim nezaddoucich ucinkt. Jednim ze
studovanych smért je ovlivilovani cytotoxicity pomoci
mikroRNA. Tyto molekuly nekdédujici RNA  jsou
charakteristické svou velmi kratkou délkou c¢itajici ptiblizné
22 nukleotidti a schopnosti regulace exprese cilovych gend na
posttranskripéni rovni. miR-29b je jednou z potencidlné
zajimavych molekul, jejiz tumor supresorova aktivita je ¢asto
pri¢itdna regulaci exprese Mcl-1, DNMT3A/3B nebo Bcl-2
(cit."?).

Etoposid, ktery je fazen mezi derivaty podofylotoxinu,
je relativné staré 1éCivo vyuzivané pro 1é¢bu riznych
nadorovych onemocnéni. Jeho hlavnim ucinkem je inhibice
topoisomerasy II>.  Na  dileZitost etoposidu v 16&b&
nadorovych onemocnéni ukazuje skutecnost, ze je soucasti
seznamu zakladnich 1é¢iv vydaného organizaci WHO.

V ramci naseho pfedchoziho vyzkumu bylo zjisténo, ze
transfekce prekurzory miR-29b vyznamné navySuje citlivost
bunééné linie HelLa vici etoposidu. Pozorovana odezva je
pravdépodobné vyvolana zménou poméru exprese kratké
a dlouhé isoformy proteinu Mcl-1 (cit.*). Ziskana data nas
dovedla k nové otazce, zda je popsany mechanizmus G¢inku
miR-29b univerzalni, pienositelny na jiné nddorové modely
nebo je jedineény pouze pro model karcinomu délozniho
Cipku.

Experimenty provedené na bunécnych liniich Caco-2
a Hep G2 potvrdily vliv miR-29b na cytotoxicitu etoposidu.
Pozorovany efekt ale nebyl doprovazen zménou poméru
isoforem Mcl-1, coz ukazuje na odlisny mechanizmus G¢inku
ve srovnani s ptivodni studii vyuZzivajici bunéénou linii HeLa.
Dal$im zajimavym vysledkem bylo zjisténi, ze transfekce
nenadorové bunééné linie H9¢2 prekurzory miR-29b neméla
zadny vliv na toxicitu etoposidu i pies relativné velkou zménu
v expresi isoforem proteinu Mcl-1.

Tato prace vznikla za podpory prostredkii RVO 61989592.
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Tumor suppressor protein p53 plays a critical role in
regulation of biological processes including cell cycle arrest,
DNA repair and apoptosis. P53 functions mainly as
a transcriptional regulator of its target genes via binding to
p53 response elements in genomic DNA'.

G-quadruplexes are four-stranded nucleic acid
secondary structures implicated in regulation of gene
expression, replication and senescence. DNA sequences
capable of G-quadruplex formation are frequently present in
gene promoters, untranslated regions and telomeres?.

We have shown that p53 binds to G-quadruplex formed
by G-rich sequence from MYC gene promoter region with
affinity comparable to p53 consensus sequence’. Furthermore,
we have studied p53 binding to G-quadruplexes formed by
human telomeric sequence®. Affinity of p53 to telomeric
G-quadruplexes was dependent on oligonucleotide length and
the binding was increased in the presence of G-quadruplex
ligand N-methyl mesoporphyrin IX (NMM)*. Finally, we have
analyzed the impact of several known G-quadruplex ligands,
including pyridostatin (PDS) or BRACO-19, on p53 protein
interactions with various G-quadruplex structures.

This work was supported by GACR (19-15168S and 20-
20229S8), IGA VFU (319/2019/FaF) and SYMBIT
(CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477).
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P53 PREFERENTIAL BINDING TO NON-B DNA
STRUCTURES FORMED BY THE PYRIMIDINE-RICH
STRANDS OF GAA.TTC TRINUCLEOTIDE REPEATS
ASSOCIATED WITH FRIEDREICH’S ATAXIA
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The tumor suppressor pS53 plays a critical role in
regulatory pathways leading to cell cycle arrest, DNA repair
and apoptosis. Besides the transcriptional regulation mediated
via sequence-specific DNA binding, p53 can selectively bind
to various non-B DNA structures including DNA quadruplex,
triplex and cruciform'>. In this work the binding of full
length p53 and several deletion variants to trinucleotide
repeats (TNRs) (GAA, TTC, CTG, CAG) and simple repeats
(T, A) folded into DNA hairpins or DNA loops was studied.
We demonstrate that p53 binds to all studied non-B DNA
structures with a preference for non-B DNA structures formed
by pyrimidine- (Py-) rich strands. Using deletion mutants we
found out that the C-terminal DNA binding domain of p53
was crucial for recognition of such non-B DNA structures.

Expansion of GAA.TTC motif in the first intron of
frataxin gene is associated with the development of
Friedreich's ataxia. The binding of p53 to this region was
confirmed using chromatin immunoprecipitation in human
adenocarcinoma and Friedreich's ataxia fibroblast cells. These
observations provide further evidence that p53 binds to TNR
non-B  DNA structures, suggesting it is important to
investigate further how p53 influences genetic instabilities of
TNR sequences.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(19-15168S, 19-17063S, 20-20229S) and SYMBIT (C.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477).
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MODULOVANA pH
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G-quadruplexy (G4) st sekundarne Struktiry DNA
s potencidlom regulovat molekularne biologické procesy
transkripcie a translacie. U G4 sekvencii sa Casto vyskytuje
Struktrny polymorfizmus popisujici tvorbu zmesi hned
nickol’kych G4 Struktur ¢i ich medzistavov, ktorych
zastipenie v celkovej populacii sa meni v zavislosti na
externych podmienkach', medziinym aj pH.

Homeostaza vnutrobune¢ného pH vykazuje za urcitych
situacii odchylky. K ziaducej a opakovanej zmene pH
bunecného jadra dochddza prirodzene napriklad v priebehu

mitozy’, patofyziologickym  prikladom je nadorové
prostredie’.
Vpraci sme skamali vplyv pH na interakciu

izolovanych konstruktov transkripénych faktorov p53 a SP1
s G4 obklopenymi duplexovou DNA, a taktieZ na samotné
duplexy DNA. Obklopenie sekundarnej Struktary DNA
duplexovou DNA  pomdha simulovat fyziologické
podmienky®. Cielom bolo pozorovat pripadnii zmenu
relativnej afinity vybranych proteinov k G4 pifi odlisnych
podmienkach.

Okrem ocakavatelného celkového zlepSenia afinity
posunom ku kyslejsim hodnotdm pH v dosledku zlepSenia
elektrostatickych interakcii sme pozorovali aj Specifické
vplyvy niektorych substratov DNA.

Tato praca vznikla za podpory GACR 19-15168S, 20-20229S
a projektu SYMBIT (¢. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477).
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Guaninové kvadruplexy (G4) patii mezi intenzivné
studované alternativni struktury nukleovych kyselin vzhledem
k jejich predpokladané a postupné prokazované funkci
v bunéénych regulacnich procesech. G4 jsou obvykle tvofeny
v usecich DNA nebo RNA obsahujicich opakujici se bloky
guaning. Takové uspotadani umoziuje tvorbu
hoogsteenovsky propojenych guaninovych kvartetd a jejich
vertikalni ,,stohovani* nad sebe. Jelikoz se jedna o relativné
stabilni struktury tvofené zbytky guaninu, které¢ maji vyhodné
vlastnosti z hlediska moznosti jejich zkoumédni pomoci
elektrochemickych metod (guanin Ize elektrochemicky
oxidovat i redukovat a ve druhém piipad¢ vyhodné detekovat
produkt jeho redukce'), vénovali jsme se studiu
elektrochemickych vlastnosti oligonukleotidi obsahujicich G,
bloky. V nasi prvni studii' jsme ukézali, Ze schopnost tvorby
antiparalelnich tetramolekularnich G4 u sekvenci DNA
obsahujicich delsi (n>5) G, bloky korelovala s poklesem
signalu oxidace redukéniho produktu guaninu (piku G)
na rtutové elektrod€, coz jsme diskutovali ve smyslu sniZeni
efektivity redukce guaninu zapojeného v G4 struktuie.
V navazujici praci (Z. Soldanova, rukopis v pfipravé) navic
ukazujeme, ze vysku piku G nezavisi jen na samotné tvorbé
stabilnich G4, ale téZ na piitomnosti redukovatelnych bazi
adeninu a cytosinu v pfislusné sekvenci. To je ve shodé
se zjisténim, Ze redukce guaninu je (pfinejmensim ¢astecng)
zévisla na katalytickém vyluGovani vodiku?, které doprovazi
redukci zmindnych bazi’. Nase vysledky naznaluji, Ze
procesy, ke kterym dochézi na negativné nabitém povrchu
rtutové elektrody v pfitomnosti rdznych sekvenci ¢i

pfijimano.

Tato prace vznikla za podpory projektu GACR 19-15168S
a SYMBIT (. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477)
financovaného z ERDF.
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Rostliny se setkavaji v pfirodé béhem zivotniho cyklu
neustale se stresujicimi podnéty a musi se pfizpisobovat.
Piikladem je tfeba vodni stres, pfili§ vysoka nebo pfili§ nizka
teplota, vliv pathogennich nebo bylozravych organismu,
herbicidy, pesticidya dal$i chemikalie. Protoze rostliny
nemohou utéci, doSlo ke vzniku riznych obrannych
mechanismil. Jedna z moznosti je tvorba sloucenin chranicich
rostlinu, Casto tzv. sekundarnich metabolitd rostlin, z nichz
mnohé mohou byt jedovaté pro savce.

NaSe predbézné vysledky ukazuji, Ze geneticky
upravené rostliny se zvySenou rezistenci vici stresu
akumuluji v podminkdch daného stresu men$i mnozstvi
toxickych latek nez nemodifikované vychozi rostliny.
Snazime se rozsifit spektrum testovanych dvojic rostlin
(nezavisle, zda ziskané genetickou modifikaci pomoci
Agrobacteria ¢i biolistiky, editaci genl €i jinym zptisobem).
Cilem je ovéfeni platnosti hypotézy, ze zavedeni vlastnosti
resistence viuci urcitému stresu, pii testovani za podminek
definovaného stresu ve srovnani s nemodifikovanou variantou
vede ke sniZeni toxicity extraktu z rostliny.

Testujeme metanolické extrakty uvedenych dvojic
rostlin  (obé ve stresované a nestresované varianté)
prostiednictvim fady biochemickych testli a testll toxicity
s vyuzitim robotické platformy umoznujici velkokapacitni
srovnani na rdznych liniich savéich bunék dostupnych na
nasem Ustavu biochemie a mikrobiologie VSCHT Praha,
napt. HEK293T (bunky epitelu ledvin lidského plodu), HaCat
(lidské epidermalni keratinocyty), HDF (lidské dermalni
fibroblasty), MDBK (hovézi ledviny), RAW (mysi
makrofagy) a dalsi. Radi uvitame dal$i modelové rostliny.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR LTC20015
INTERCOST.
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SILYBINOVE FLAVONOLIGNANY AKO
MODULATORY MNOHONASOBNEJ LIEKOVEJ
REZISTENCIE

SIMONA DOBIASOVA?, DENISA KUCEROVA?,
KATERINA REHOROVA?, KRISTYNA KANOVA™®,
JITKA VIKTOROVA?, VLADIMIR KREN®, TOMAS
MACEK®

“Ustav biochemie a mikrobiologie, FPBT VSCHT Praha,
Technicka 3, 166 28 Praha

bLaborator biotransformaci, Mikrobiologicky vistav AV CR,
Videnska 1083, 14220 Praha

dobiasoo@vscht.cz

Rezistencia voci lie¢ivam predstavuje problém takmer
pri vSetkych typoch chemoterapie, €o vyrazne znizuje
moznosti lie¢by. So ziskanou mnohonasobnou rezistenciou
(MDR) je spojeny mechanizmus, ktory je vysledkom zvySene;j
expresie efluxnych pump, hlavne P-glykoproteinu (P-gp).
P-gp zohrava ulohu membranovej transportnej pumpy. Jeho
zvysena aktivita v malignych bunkach je spojena so znizenou
citlivostou na velkil skupinu cytostatik. Jedna z moznosti
efektivnej modulacie liekovej rezistencie je inhibicia
transportu cytostatika z intracelularneho prostredia. AvSak
velka cast inhibitorov P-gp vykazuje mnoho negativnych
ucinkov s pouzitim vysokych koncentracii na ziskanie
pozadovaného efektu. Profilacia novych latok je v tomto
pripade viac nez nevyhnutna.

Cielom tohto projektu je testovanie rastlinnych
sekundarnych metabolitov izolovanych a pripravenych zo
silymarinu  (Silybum  marianum) ako  potencialnych
modulatorov mnohondsobnej liekovej rezistencie spojenej so
zvySenou  aktivitou P-gp. Zaujmom  testovania je
najzastiipenej$i flavonolignan silymarinového komplexu —
silybin a dehydrosilybin, ako jeho oxidovany produkt.

Spominané flavonolignany boli prvotne testované na
schopnost’” modulovat’ aktivitu P-gp pouzitim izolovanych
membran. Inhibicia MDR bola nasledne sledovana na
rezistentnej nadorovej linii A2780 ADR (Pudsky karcindm
vajeCnika rezistentny na adriamycin). Vyznamny vystup
tychto merani predstavovala senzitizdcia rezistentnej linie
kombinaciou cytostatika s testovanymi flavonolignanmi.

Tato praca vznikla za podpory grantu GACR (18-001508) —
Minoritné a neobvyklé flavonolignany, Chemo-enzymaticka
priprava a farmakologicka aktivita.
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BIOPROSPEKCE DOSTUPNYCH DRUHU
ROSTLINNEHO RODU SELAGINELLA

BARA KRIZKOVSKA, ROHITESH KUMAR,
KATERINA REHOROVA, JITKA VIKTOROVA,
JAN LIPOV

Ustav biochemie a mikrobiologie, FPBT VSCHT Praha,
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Rostliny pro svou ochranu syntetizuji ~mnoho
chemickych sloucenin, kter¢é jim pomahaji prezit

i v neptiznivych podminkach. Tyto specifické metabolity
byvaji soucasti riznych lidovych 1éCitelstvi a v nékterych
piipadech tvoii zékladni struktury komeréné pouZzivanych
farmak. Jednou z pouzivanych strategii pro identifikaci téchto
biologicky aktivnich metabolitii je bioprospekce. Jedna se
o komplexni proces, ktery kombinuje znalosti biochemie,
biologie a analytické chemie, jehoz cilem je hledani pozitivné
pusobicich bioaktivnich latek.

Zakladem této strategie je testovani Siroké skaly
biologickych aktivit s paralelni analyzou chemického slozeni,
které by mélo vést k charakterizaci aktivniho metabolitu. Tato
strategie se zamétuje predev§im na rostlinné druhy, které
svymi vlastnostmi naznacuji obsah biologicky aktivnich latek
ptipadné jsou si s témito rostlinami podobné.

Cilem této prace bylo zaznamenat in vitro biologické
aktivity extraktlil pfipravenych zosmi zastupcii rostlinného
rodu Selaginella a vzidjemné je porovnat. Meéfena byla
antimikrobialni, antioxida¢ni a cytotoxicka aktivita spolu se
schopnosti inhibice acetylcholinesterasy. Zaroven byly
extrakty podrobeny analytickému rozboru, ktery byl vyuzit
pro korelaci namétenych biologickych aktivit.

U vSech testovanych extrakti byla pozorovana
schopnost absorbovat kyslikové radikaly. Pii méfeni
cytotoxické aktivity se extrakty nékterych zastupct (S.
delicatula, S. myosuroides, S. ramosii, S. apoda a S. biformis)
projevily jako schopné selektivné inhibovat rist nadorovych

tkanovych linii.  Acetylcholinesterasa byla inhibovana
extrakty ze S. myosuroides a S. cupressina.
Tato prace vznikla za podpory grantu TACR-Zéta

7J02000372.
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Imunitny systém patri medzi zakladné mechanizmy
regulacie homeostazy v l'udskom tele. Ako sucast tejto
doblezitej funkcie zaistuje ochranu buniek pred exogénnymi
patogénmi, ale aj likvidaciu apoptickych ¢i malignych buniek.
Makrofagy su v pripade infekcie siicastou prvej linie obrany
v postihnutom tkanive, kde fagocytuji mikroorganizmy
a zaroven iniciuji zapalovi odpoved” pomocou produkcie
cytokinou. Cytokiny v tomto pripade predstavuji signalne
molekuly, ktoré sprostredkiivaju komunikaciu medzi bunkami
imunitného systému. Regulacia zépalovej odpovede je
nevyhnutna vramci mnohych zavaznych ochoreni vratane
malignych procesov.

Jednou z moznosti modulacie zéapalovej odpovede je
aplikacia prirodnych latok — flavonoidov a flavonolignanov.
Tieto fytoprodukty su napriklad sucastou silymarinového
komplexu extrahované zo Silybum marianum (ostropestrec
mariansky).

Cielom tohto projektu je sledovanie protizapalovych
ucinkov vybranych flavonolignanov - silybinu a jeho
oxidovanej formy dehydrosilybinu. Imunomodula¢na aktivita
bola sledovana na bunkovej linii mySich makrofagov RAW
264.7 po aktivacii bakteridlnym lipopolysacharidom (LPS).
Po indukcii buniek makrofagov dochadza k vyplavovaniu
zapalovych molekul ako oxidu dusnatého (NO) a r6znych
cytokinov ako tumor nekrotizujuceho faktora (TNF-o)
a interleukinu (IL-6).

Vysledky merani preukdzali vyrazny potencial
silymarinovych  flavonolignanov  inhibovat  produkciu
vSetkych  signdlnych molekal (NO, TNF-0, IL-6).
Najtic¢innejsia inhibicia zapalovej odpovede bola sledovana
u dehydrosilybinu a jeho enantiomérov.

Tdto prdca vznikla za podpory grantu GACR (18-00150S) —
Minoritné a neobvyklé flavonolignany, Chemo-enzymaticka
priprava a farmakologicka aktivita.
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Kinetic study of Cu(II) complexes of mono- and bis-tetraazamacrocyclic
ligands

Structural and spectral properties of benzoatocopper(Il) complexes
with potential bioactvity

Koordina¢ni vlastnosti monoamidi ligandu NOTA

Priprava a spektralne vlastnosti komplexov niklu s o-fenyléndiacetato
ligandom. Krystalova struktira kyseliny o-fenyléndioctovej

Novel complexes based on copper(Il) and manganese(II) with trans-1,8-
cyclam derivatives for the study of the magnetocaloric effect
Redox-active complexes of cyclam ligands with first-row transition metal
ions

Multifunkéni fotoaktivni nanovldkenné membrany

Biological activity of novel Cu(Il)-fenamate complexes with nicotinamide
— interaction with DNA and BSA

Bisfosfinaty dvojmocnych kovt

Synthesis, vibrational spectroscopic and crystallographic study

of N-guanidyl-formamide salts as potential nonlinear optical materials
Koordina¢né zlu€eniny niklu(Il) s vybranymi ligandmi na baze derivatov
pyridinu

Ferrocenové fosfinosulfonaty s methylenovymi spojkami

Syntéza a koordinacni vlastnosti ferrocenového N-fosfinoamidu

Isokyanoferrocen a jeho karbenové komplexy
Cd-Fe komplexy s dietyléntriaminom ako prekurzory na pripravu oxidov

Fosfinatové metaloorganicke sité: ptiprava, charakterizace a sorpce
bisfenolu A

Two novel iron(III) complexes: on the quest to understand the governing
factors of spin crossover

Miscellaneous magnetic properties in iron(Ill) complexes with
hexadentate schiff base ligands

Instable vaterite microparticles — the effect of temperature on particles
size and shape

Vplyv tvaru substratu pre zero-gap alkalicku elektrolyzu vody
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Electrochemical performance of PEDOT
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Cysteaminovy test
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Cu(II) binding in flavonoids: a DFT study

Protein’s electrochemical observation: the role of electroactive amino
acids

Vyuziti Brdi¢kovy reakce pro detekci metalothioneinu v mo¢i
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Dalsi vzdélavani pedagogickych pracovnikii na PfF UK jako nastroj
zvySovani kvality uciteld chemie

History of chemistry as part of the pre-service teacher education
curriculum

Ptiprava studijniho kurzu ,,udrzitelna chemie® pro studenty Fakulty
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kyseliny a zasady

Pojizdna laboratof
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Enhanced electrochemical performance of structured boron doped
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Photochemical degradation of toluene and chlorobenzene
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The influence of high temperature synthesis on the structure of graphitic
carbon nitride and its hydrogen generation ability

Activated charcoal and ferrates for pharmaceuticals removal
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Elektrochemicka analyza novych syntetickych drog na bazi fentanylu

Effects of syringic acid on degradation potential of soil microbiota against
MCPA and the condition of soil and plants
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Rychla kapalinova extrakce homologti seaborgia

Vyvoj fluoridovych teréovych matric pro stanoveni 2*°U a dalsich
aktinoidii metodou AMS

Nova metoda zna¢eni PSMA-11 pomoci %Gav NaHCO;

Vliv vlastnosti horninového prostfedi na migraci radionuklidd

Geochemicka charakterizace kvartérnich ¢inskych sprasi s vyuzitim
metod aktivacni analyzy

Radiogenic system and radiation effects of U-decay chains in natural
pyrobitumen

Pouziti grafenové analytické elektrody pro analyzu uranu ve vodnych
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Povrchovo-komplexaéné modely technecistanu na kompozite biouhlie/
montmorillonit — vsadzkové a dynamické sorpéné studium

Sorpce vybranych radionuklidd na cementové materialy

The assessment of nickel migration in the barrier materials of a deep
geological repository

Optimalizace INAA pro stanoveni prvkovych ptimési ve vzorcich heroinu
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TODGA

Vyhoreté jadrové palivo: pravna Gprava nakladania v podmienkach
Slovenskej republiky

Engineered biochar from agricultural bamboo waste for removal
of nitrogen pollutants
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Derivaty pyrimidinu pro aplikaci v OLED

Linearni, kvadrupolarni a tripodalni trifenylaminy: strukturni aspekty
Syntéza inhibitora kinas s vyuzitim Eschenmoserovy reakce
Organickeé selenidy pro depozice atomarnich vrstev

Synthesis of novel photoisomerisable pyridine ligands for spin-crossover
complexes

Syntéza potencionalnich inhibitorl proteasomu zaloZzenych na
salicylamidech s aldehydickou nebo vinylsulfonovou funkéni skupinou

Organic materials for electronic memory devices

Syntéza fluorovanych diamintl a jejich vyuziti v pfiprave polyimida
Fotoredoxni transformace v organické chemii zprostiedkované
dikyanpyrazinem

Synthesis of polyhydroxylated pyrrolizidine alkaloids by olefination
reactions of isoxazolidine diols

Preparation of selected mono- and di- cationic ionic liquids derived from
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their antimicrobial properties

Ptiprava a vyuziti konjugovanych derivati pyridylaminu

Iontové push-pull derivaty imidazolu

Denitra¢né kros-kaplingy nitrostyrénov
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Synthetic chameleon and its transformations
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Polyimidové separacni membrany

Multiresponsivni polymery

Porézni hypersesitované polyacetyleny s pyridinovymi
a N-ethylpyridiniovymi segmenty

Kompatibilizace polymernich smési blokovymi kopolymery se zietelem
na asymetrii kopolymeru

Vztah mezi molekularni strukturou, nadmolekularni strukturou

a mikromechanickymi vlastnostmi polymert

Botnani a plastifikace polydimethylsiloxanu a poly(trimethylsilyl)propynu
v methanolu a dimethylkarbonatu: DMA filmu v prostiedi par

Dissolution of cellulose, a semi-crystalline polymer

Polymérne kompozity na baze 2-D MXénu a polymérnej matrice

Polymeric nanocomposites with epoxy matrix and 2D nanofillers MXenes

Polyamidy, polyesteramidy a nanomaterialy
Syntetické materidly v knihovnich fondech — ptedstaveni projektu

Degradation and preservation of cellulosic objects of cultural heritage
Hodnoceni stability kniznich desek z polyvinylchloridu

Moznosti vyuziti PVB recyklatu ve smésich s PVC

Antikorozni ochrana konstrukénich dili z ochuzeného uranu: organické
polymery i nizkotajici smalty

Polymerni kontrastni ¢inidla pro zobrazovani magnetickou rezonanci
Piiprava kopolymeri poly(propylenfumarat-co-g-kaprolakton)

pro medicinalni aplikace

Enzyme-mediated injectable poly(amino acid)s based hydrogels modified
with biomimetic peptides for cartilage tissue engineering

Polymerni inhibitory vicecetné 1ékové rezistence pro 1é€bu pevnych
nadort

Biodegradovatelné polymerni konjugaty s inhibitory MMP pro cilenou
inhibici metastatickych procest

Polymerni nanoléciva s pH-sensitivnim uvolinovanim dexamethasonu
pro lokalizovanou lé¢bu revmatoidni artritidy

Peptide-modified polymer surfaces for human embryonal stem cells
cultivation
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Porézni organické polymery s karbaldehydovymi skupinami a laditelnou
texturou

Reologicke vlastnosti elastomérnych kompozitnych materialov
Investigation of radio-frequency plasma modified oak wood

Aniontové dendrimery s karbosilanovym jadrem a polyamidoaminovou
vnéjsi vrstvou

Kombinované sirne a peroxidové vulkanizacné systémy aplikované pri
sietovani elastomérnych materiadlov

Polymérne kompozity schopné tienit’ elektromagnetické Ziarenie
Syntéza thiomer pro piipravu degradovatelnych hydrogeli

Keratin — natural polymer for reducing formaldehyde emissions from
wood-based panels

Investigation of hot-melt adhesives based on selected metallocene
copolymers

Antibacterial treatment of polyethylene with halogen compounds
and low-temperature plasma

Properties of MXene layers

Comparison of nanofibrous membranes with commercial culturing
membranes for retinal tissue engineering

Nanokompozity na bazi funkcionalizovaného oxidu Zelezité¢ho a poly
(2,2,2-trifluorethyl methakrylatu)
Modifikace polymerd UV zafenim a naslednym chemickym roubovanim

Antimicrobial cotton fabric via surface-initiated photoATRP
of (2-dimethylamino)ethyl methacrylate

Vyuziti biodegradabilniho kopolymeru jako pojiva pro 3D tisk
kompozitnich kostnich ndhrad

Rizené uvolitovani 1é&bu podporujiciho proteinu z termocitlivého
hydrogelového nosice

Charakterizace poréznich materiald adsorpci plynti a aktualni doporucené
postupy

Charakterizace poréznich materiald fyzisorpci plynti — ptiklady chybné
interpretace vysledki

A family of porous MOF-76 materials and their applications

Stdium litiovo-iénovej vymeny v MOF pre zvysenie adsorpénej kapacity
divodika
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Séria 3-D porovitych zlu¢enin MPF s obsahom H,TPPS ligandu a iénov
lantanoidov

Porézni organické polymery typu hypersesitovanych polyacetylent

Hypersesitované porézni polyacetyleny s koordinovanymi ionty Cu?*

Vliv aktivatoru na vyvoj porozity alkalicky aktivované strusky b&hem jeji
degradace

Pyrolysis of different waste raw materials in the microwave field

Optimalizace transportnich vlastnosti porézni struktury katalytické vrstvy
pomoci 3D pocitacové rekonstrukce

Adsorption on zinc oxide impregnated biochar

Co délat s CO,

Perspektivy vyroby vodiku elektrolyzou vody

Perspektivy a synergie vyroby syntézniho plynu a Fscher-Tropschovy
syntézy

Moznosti vyuziti obnovitelnych zdroji energie v dopravé do roku 2030
z pohledu chemického pramyslu

Licensofi a technologické licence pro ¢istou mobilitu a jejich mozné
uplatnéni v Ceské republice

Parcialna hydrogenécia lani¢nikového oleja na katalyzatoroch na baze
medi

Néavrh procesu mokré oxidace
Materialové problémy plazmochemickych reaktord na likvidaci freond

Moznosti zvySovania stability praskového Zelezanu draselného pomocou
prirodnych zeolitov

Aplikacia enkapsulovanych ekologickych oxida¢nych ¢inidiel zelezanov
do odpadovych vod

Valorizace vedlejsich zivocisnych produktt jako substratu pro psi
probiotika

Velkéa vyzkumna infrastruktura ENREGAT ma za sebou 1. rok ¢innosti
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Vyuziti reduktivni defluorace pro dekontaminaci technologickych vod
z vyroby polyfluorovanych slouc¢enin

Studium nizkoteplotni homogenni oxidace dicyklohexylaminu vzduchem

Miyj zivot s kalorimetrem
Vliv syntézni procedury a teploty zihani na vlastnosti TiO,

Experimentalni a teoreticky popis soustavy Pb-Se-Sn

Termoporometrie: vliv povrchové chemie uhliku na mnozstvi nemrznouci
vody v poérech

Activation energy in thermoanalytical kinetics

Kinetika z termoanalytickych dat nelinearni regresi

Kinetika polykondenzace resorcinolu a formaldehydu pomoci DSC 11

A DSC study of binary polysaccharide gels for S. aureus bacteriophage
delivery

Vliv porozity na kinetiku povrchové oxidace uhliku

A new concept for lifetime prediction of cable insulations used in nuclear
power plants

Intoxikace methanolem: markery prognézy a trvalych nasledkt
Role formaldehydu pfi akutni otravé methanolem

Proteomické biomarkery v diagnostice a 1é¢b¢ akutni otravy methanolem:
progndza a prevence nepiiznivého vysledku
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Suicidalni intoxikace thalliem
Suicidalni pokus pfipravkem na ochranu rostlin obsahujicim meéd’
Kazuistiky otrav t€zkymi kovy na zaklad¢é analyz laboratofe primyslové

toxikologie kliniky pracovniho 1ékafstvi
Pritkaz nanocastic v biologickych vzorcich pracovnikli s nanomaterialy

New enzymology kinetics and microfluidics

Near-infrared luminescent labels for immunochemical assays and imaging

Analogie elektrochemického chovani steroidii v zévislosti na struktuie
steroidniho skeletu

Improving the power of gwas for gene discovery through reverse gwas
approach

G-kvadruplexy jako regula¢ni motivy v biologii standardniho
a mutantniho proteinu p53

Nové studie odhaluji nové souvislosti mezi strukturou nukleovych kyselin
a jejich elektrochemickym chovanim

Vliv transfekce miR-29b na cytotoxicitu etoposidu

Binding of p53 protein to G-quadruplexes: influence of G-quadruplex
ligands

p53 preferential binding to non-B DNA structures formed
by the pyrimidine-rich strands of GAA.TTC trinucleotide repeats
associated with friedreich’s ataxia
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Interakcia p53 a SP1 s DNA G-quadruplexmi modulovana pH

Oligonukleotidy obsahujici G, bloky: tvorba guaninovych kvadruplext
versus voltamerické chovani

Rostliny rezistentni ke stresu a toxicita

Silybinové flavonolignany ako modulatory mnohonasobne;j liekovej
rezistencie

Bioprospekce dostupnych druhti rostlinného rodu Selaginella

Imunomodulac¢na aktivita silymarinovych flavonolignanov
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Hmota 0 sobé prozradi hodné

Reden( firmy NETZSCH V&m pomiiZe nautit se jejimu jazyku

Spole¢nost NETZSCH je po celém svété uzndvéna jako technicky lidr

v tepelné charakterizaci materialu. Vice nez 50 let zkuSenosti, aplikacni
zazemi, stale vyvijeny a zdokonalovany Siroky sortiment, pokryvajici
rozsah teplot -260 ° C az 2800°C, a komplexni nabidka sluZeb zajistuji, ze
nase feseni nejen spinfvase pozadavky, ale pfed¢i veskera vase ocekdvani.

NETZSCH

NETZSCH Ceské republika s.r.o.
Ringhofferova 115/1
155 21 Praha 5

Tel: +42
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Molekulova spektroskopie

FT-IR spektrometr Nicolet iS50 Thermo Scientific a Ramanovy spektrometry BWTek

Spolec¢nost Nicolet CZ s.r.o. dodava Ramanovy a FT-IR spektrometry a mikroskopy
Thermo Scientific, prenosné i rucni disperzni Ramanovy, UV-VIS-NIR a LIBS
spektrometry BWTek, védecké Ramanovy spektrometry S&l, védecké infracervené
SNOM mikroskopy NeaSpec a prislusenstvi k nim. Nabizi rovnéz vyvoj analytickych
metod na zakazku, servis pristroju, individualni i skupinova sSkoleni a kazdy rok
porada nékolik kurz(i Ramanovy a infracervené spektroskopie, z nichz nékteré jsou
ve spolupraci se spektroskopickou spolecnosti J. M. Marci.

NeaSpec SNOM

/

xi Thermo Scientific

Ramantv mikroskop

FT-IR spektrometr Nicolet Summit Thermo Scientific K

A NICOLET CZ
A A

MOLECULAR SPECTROSCOPY

www.nicoletcz.cz +420 272 760 432



FTIRARAMANOVY aRGRER
SPEKTROMETRY A MIKROSKOPY

DLOUHA ZIVOTNOST | VYKONNOST | SIROKA NABIDKA PRISLUSENSTVi | JEDNODUCHA OBSLUHA

Nové pristroje z portfolia: !
-

INVENIO

INVENIO

Perfektni volba pro rutinni i pokrocilé
vyzkumné aplikace

* Moderni FTIR spektrometr pro farmacii, primysl i vyzkum
* MozZnost piesné konfigurace s ohledem na vyuZziti

* MoZnost automatizovaného multispektralniho méfreni

(FIR, MIR, NIR, VIS) '_/l-—\ )
[/ S —
LUMOS Il < ‘e
Revoluce v infracervené mikroskopii 1 LUMOS :

« Extrémné rychly chemicky imaging (900 spekter/s)
* Unikatni prostorové rozliSeni az 1,25 pm
« Citlivé detektory bez nutnosti chlazeni kapalnym dusikem

* Plné automatizované méreni

OMEGA 5

Automatizovany FTIR analyzator plynu

+ Rychlé kontinuaini méfeni v redlném dase

* Hotové kalibrace pro vice nez 400 plynd

+ Pfiprava kalibraci na miru méfeni spalin
* Kompaktni design a malé rozméry

* Nizké provozni naklady, Zadny spotiebni material

katalytické
procesy
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Online méreni viceslozkovych smési
OMEGA 5
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Presny vypocet koncentraci ze spektra
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B R www.optikinstruments.cz
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PLASTIK | POMUCKY | PRISTROJE | NABYTEK
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- @ sSHIMADZU .

Excellence in Science

-

+

Milestones to

celebrate.

Futures to build.

It is an event to celebrate, but even more the chance
to shape the future: Shimadzu’s 50t anniversary of
mass spectrometry solutions. Based on its benchmarks
of novelties and milestones in the past, Shimadzu is
now driving progressive technological and operational
opportunities in the high-sensitivity MS analysis of
unknown substances. Users benefit from the company’s
high-tech capabilities combined with scientific and
innovative capacities.

The full range of solutions for R&D and routine
applications labs

using quadrupole systems and hi-res TOF instruments
for GC-MS, LC-MS, MALDI-MS and ICP-MS methods

www.shimadzu.eu/celebrating_50_years

Next-generation higher sensitivity, efficiency and accuracy
based on the combination of miniaturization,
automation and coupling technologies

Ahead-of-the-art and visionary applications

merging MS and medical technologies, and envisioning
currently unimaginable onsite applications, e.g. in food
retail and private homes
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3P Micro 3P Instruments
Automaticky analyzator adsorpce vyrobce s 30letou historii
e BET a velikost périi 0,4-400 nm I

e A7 3 nezavislé méfici a 4 odplyn. stanice
e Sorpcni kinetika pro kontrolu rovnovahy

e Sorpce plynd, par a méreni hustoty

+ 3x cryoTune
e Ekonomicky kryostat pro 82-323 K

e Kompatibilni s vétSinou analyzatort adsorpce

e Tichy, nizka spotreba, kapalny dusik jako chladivo

= az 3 zcela nezavisla méreni - rizné plyny i teploty sorpce

A M I' 3 0 0 Altamira Instruments

Automaticka pritoc¢na chemisorpce reaktorova reseni na miru

e Charakterizace katalyzator(

e Vlastni pfiprava smési plynt a par

, Analyza reakci a vazeb na povrchu
katalyzatoru pomoci FTIR

e Mnoho variant, intuitivni SW

DEMO
not rumning. =2

www.anamet.cz sales@anamet.cz
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