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Milé kolegyné a kolegové, vaizeni ctendri,

Cas beézi jako voda a pripada nam to jako nedavno, co jsme se loucili pod vuchvatnymi vrcholky Vysokych Tater po
zakonceni ,,73. zjazdu chemikov* a predevsim pro nas, kteri jsme opustili prostory nasich Alma mater pred , déle nez
nedavnem®, to pripada jako vcera, kdy probéhl prazsky 72. sjezd chemikii, odvaziné konany mezi dvéma intenzivnimi
covidovymi vinami, a uz mame tu Cest zahdjit dalsi sjezd chemikii, tentokrat s poradovym cislem 74. Misto stovézaté Prahy
se setkame v metropoli nadherné a urodné Hané, v krasném a staroslavném univerzitnim mésté Olomouci.

Jsme velice potéseni, ze v dobée, kdy v uvolnené postcovidové atmosfére, kdy se védecti pracovnici rozbéhli po
nejriznéjsich konferencich po celém svété a v dobé napjaté ekonomické situace, vice nez dvé stovky vicastikii z Ceské
republiky, Slovenska ale i z dalsich méné ¢i vice vzdalenych zemi nalezli cestu na 74. sjezd chemikii. Jsme presvédceni, ze
at’jiz plendrni prednasky, tak priblizné 120 prednasek a témer 90 plakatovych sdeéleni ve 12 odbornych sekcich, stejné jako
neformalni vymeény zkuSenosti s kolegy a jiné zazitky, jim budu dostatecnou odmeénou za jejich ucast.

Jaka by to byla védecka udalost, kdyby se ji aktivné neucastnili studenti, at’ jiz formou prednasek nebo plakatovych
prezentaci. A jaka by to byla plakatova sekce, kdyby jeji soucdsti nebyly soutéze pro mladé ucastniky. Laskavy ctenar
promine, Ze neuvadime jejich vycet, ale do posledni chvile probihaji jednani se sponzory téchto cen.

Pro publikovani nejlepsich vybranych prispevkii je pripraveno specialni cislo impaktovaného casopisu Monatshefte
fiir Chemie — Chemical Mohthly.

Tak, jako v minulych letech, pripravila Sekce mladych chemikii CSCH — Asociace mladych chemiks, specidlni
., predstartovni “ program pro setkani mladych chemikii a vzajemnou vyménu zkusenosti.

Asi by bylo nemozné pripravit celou akci v planovaném rozsahu, pokud by nebyla podporena nejen ucastnickymi
poplatky, ale i prispévky rady firem a instituci. V prvni radé je treba uvést generdlniho sponzora a partnera 74. sjezdu,
firmu Metrohm CZ. AvSak nelze opominout ani dalsi sponzory a partnery (podle seznamu, ktery je nam k dispozici ve
chvilich psani tohoto textu: HPST, Shimadzu, Anamet, Teva, Trigonplus, Nicolet CZ, Contipro, Optik instruments,
Lachner, Phenomenex, 3D wiser, P-lab, Pragolab, EffiChem, Netzsch, Block, Merck, D-Ex, Rigaku, Chromservis, Usovsko,
Chemistry Europe — European Chemical Societies Publishing, Elsevier — Reaxys a mésto Olomouc). Partnery Sjezdu,
spoluporadaného CSCH, Slovenskou chemickou spolocnostou a Ceskou spolecnosti primyslové chemie, jsou Univerzita
Palackého v Olomouci, EuChemsS — European Chemical Society, CSVTS, nakladatelstvi Springer a portil LabRulez.

Jsme velmi potéseni, ze zastitu nad Sjezdem prevzal rektor UP Olomouc, prof- MUDr. Martin Prochdzka, Ph.D.

Co Fici zaverem? Neni to poprvé, kdy se miize Olomouc pysnit poradanim Sjezdu chemiki (i kdyz od téch
prechazejicich proteklo koryty rek Moravy a Bystrice mnoho vody). OvSem i tentokrdt si organizatori dali predsevzeti, zZe
budou délat vse proto, aby pravé ten letosni Sjezd byl ten, ktery vSem ucastnikiim a jejich kolegiim utkvi v paméti jako
prave ten ,,nej, nej “.

Jan Petr a Tomas Navratil
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ENERGETICKY VEKTOR VODIK A JEHO ROLE

V UDRZITELNE ENERGETICE A DEKARBONIZACI
PRUMYSLU

KAREL BOUZEK, MARTIN PAIDAR

Ustan anorganické technologie, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 16628 Praha 6
bouzekk@vscht.cz

Pfispévky spojené s otazkami prechodu vyspélych
ekonomik na obnovitelné zdroje energie a omezeni vyuzivani
fosilnich paliv  slychame ve vefejnych sdélovacich
prostiedcich jiz fadu let. Piivodné byla tato snaha motivovana
snizenim emisi CO, do atmosféry a omezenim procesu
globalniho oteplovani. V poslednim obdobi vSak nabyva na
vyznamu puvodné sekundarni aspekt, kterym je omezeni
energetické a surovinové zavislosti na politicky nestabilnich
regionech. Technickych problémi spojenych s ptechodem na
obnovitelné zdroje energie jsme si vSichni védomi, umime je
pojmenovat a vlastné i ramcové vycislit. Primarnim
problémem byly a zlstavaji Casova stabilita a energeticka
hustota produkce alternativnich zdroji. Je zfejmé, ze v tomto
sméru lze pouze obtizné konkurovat hustoté energie
naakumulované ve fosilnich palivech z energie slunecniho
zéteni za stovky milont let. Je otdzka, zda tato skute¢nost ma
byt diivodem pro to, aby se Ceska republika uvedeného trendu
neucastnila, resp. se zapojila pouze formalné. Jednad se
zejména o otazku politickou. I kdyz pro jeji zodpoveédné
vyfeseni je vhodné ziskat co nejvice relevantnich podkladu.

Zakladnimi znaky obnovitelnych zdroji jsou tedy nizka
hustota energie a nestabilita v ¢ase. Primarni otdzku tak nutné
predstavuje co nejefektivnéj$i vyuziti vyrobené energie
aaplikace technologii umoznujicich stabilizaci celého
systému jeji distribuce. Klasické zjednodusené schéma tzv.
vodikové ekonomiky mluvi o konverzi okamzitych nadbytkt
produkované elektrické energie do energie chemické nesené
vodikem a jeji nasledné konverzi zpét na energii elektrickou
v obdobich nedostate¢ného vykonu dostupnych zdroju.
Z pohledu u¢innosti celého cyklu lze za vhodnéjsi povazovat
chemickou cestu konverze (elektrolyza, palivovy ¢lanek), nez
cestu tepelného stroje. Vzhledem k investiéni narocnosti
pouzitych  technologii se jako nejvhodné&jsi  jevi
naddimenzovani instalovanych obnovitelnych zdroji vedouci
k minimalnim obdobim s nedostatkem elektrické energie. Na
tomto mist¢ je nutno uvést, Ze se primarné bavime
o celosvétovém schématu, nebot Evropa jako region tuto
nadprodukci neni schopna =zajistit. Takové uspotfadani
omezuje naklady na skladovani vodiku jako nosice energie
azaroven vede ke snizenym nakladim na palivové clanky
jako technologii konverze chemické energie vodiku zpét na
elektrickou. Dal§im pfiznivym efektem je vysoky stupen
vyuziti inestic do technologie elektrolyzy vody. Uvedené
uspofadani budi dojem vyznamné nadprodukce vodiku. Zde
vSak je nutno brat vuvahu SirSi moznosti jeho vyuziti
v dalsich sektorech lidské ¢innosti.

Vyhodu vodikové ekonomiky ptedstavuje Siroké vyuziti
vodiku jako suroviny pro navazujici primysl, zejména pak
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chemicky. Siroce dikutovany jsou vsak rovnéz ocelaistvi,
petrochemie, potravinaistvi a dalsi sektory. Zvlastni kapitolu
predstavuje doprava. Vevsech uvedenych sektorech
ptedstavuje vodik vyrobeny s vyuzitim obnovitelnych zdrojt
vitany prostfedek ke sniZeni uhlikové stopy dané technologie.
Mize byt pouzit jako piimy reaktant, jako redukéni ¢inidlo,
nebo opét jako palivo. Uplatnéni ve formé paliva pak pfipada
v uvahu zejména v oblasti mobility, kde v soucasnosti ve
vybranych sektorech (napf. nakladni doprava) prakticky
neexistuji rovnocené alternativy.

Uvedené schéma sice nastifiuje moznosti praktického
uplatnéni, ale kritické problémy spojené s postupnym
pfechodem ekonomiky na obnovitelné zdroje energie fesi
pouze Castecné. Jaké jsou obecné vize dalSiho postupu v této
oblasti, ktery by umoznil splnéni planovanych cila? Zakladni
teze je formulacné velmi jednoduchd. Ziskat co nejvice
zkusenosti z praktického provozu vodikovych technologii tak,
aby bylo mozno identifikovat slaba mista vyzadujici primarné
feSeni. A dale ziskat podklady pro navrh a implementaci
nezbytné infrastruktury. Tohoto cile 1ze dosahnout minimalné
ve dvou dil¢ich krocich: (i) ovéfenim funkce jednotlivych
technologii zapojenych do vodikové ekonomiky v redlnych
podminkach a nasledné (ii) ovéfeni funkce celého dotyéného
ekosystému. V této etapé se v celosvétovém méfitku
momentaln¢ nachdzime a ziskdvame informace o tom, jak
postupovat dale. Zarovenn probihaji demonstra¢ni aktivity
ovétujici zapojeni vodikovych technologii do oblasti, které
s ni dosud maji velmi omezené zkuSenosti (namotni, letecka,
¢i zeleznic¢ni doprava a dalsi).

Trvale vSak musime mit na paméti hodnoty
energetickych tokd, ke kterym cilime. Je zfejmé, Ze investice
spojené srychlym zavedenim vodikovych technologii do
praxe jsou enormni a snazi se zreplikovat stalety vyvoj
stavajici infrastruktury v nékolika malo letech, ¢i malych
desitkach let. Je tedy nutno vychazet z realistickych
pfedpokladd. Na druhou stranu, pravé zkuSenosti
z praktickych implementaci umozni jednak ziskat nezbytné
znalosti a zaroven povedou k naristu vyrobnich kapacit
nezbytnych technologii a tim k poklesu cen jednotlivych
produktt.

Ve svétle téchto skuteCnosti nelze pominout jeden
zasadni aspekt. Vice nez v kterémkoliv jiném primyslovém
sektoru se pravé vtom vodikovém bude projevovat
nedostatek kvalifikovanych odbornikti. Analyzy Evropské
komise hovoii o vzniku az 5 milionti novych pracovnich mist
vtomto sektoru vramci Evropy. Zaroven vsSak jiz
nezdlraznuji zanik adekvatniho poctu stavajicich pracovnich
mist v sektorech utlumovanych. Tuto skute¢nost je nutné mit
trvale na zieteli. Jak z pohledu vzdélavacich kapacit, tak
z pohledu socialni stability a zaméstnanosti.

Tento text predstavuje pouze ramcovy uvod do
problematiky  jako takové. Diky jejimu  rozsahu
a komplexnosti nelze uvadét konkrétni technické udaje.
Alespon minimum z nich se vSak objevi ve vlastni prezentaci.

Tento vyzkum byl financovan v ramci projektu ,, Palivové
Clanky s nizkym obsahem platiny * registrovanym pod Cislem
CZ.02.2.01/0.0/0.0/16_025/0007414 financovaného z EFRR.
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TRENDY VE FARMACEUTICKEM PRUMYSLU:
BUDOUCNOST TERAPIE S VYUZITIM MALYCH
MOLEKUL

ALES GAVENDA

Teva Czech Industries s.r.o., Ostravska 29/305, 725 28
Opava, Komarov
ales.gavenda@tevapharm.cz

Biologicka versus Chemicka 1é¢iva

V poslednich deseti letech zaznamenala ve farma-
ceutickém primyslu obrovsky rozvoj v 1é¢bé biologicka 1écba
zejména v oblasti monoklonalnich protilatek, které nesporné
pfinasi obrovsky benefit pro pacienty zejména v 1écbé
protindadorovych  onemocnéni, ale také chronickych
onemocnéni spojenych s poruchami imunity, 1écba migrény
atd. Dale pak se objevuji aplikace vyuziti bunééné terapie,
genové terapie nebo nové pristupy v pripravé vakcin
(mRNA). Je nesporné, ze tyto zpusoby 1é€by budou i nadale
rozSitovany. Po originalnich biopreparatech se na trhu
zaCinaji objevovat bioekvivalentni generické biologické
pripravky, které zpfistupiuji lécbu §irSimu poctu pacienti.
Zdalo by se tedy, ze vyuziti malych molekul a menSich
makromolekul je na Ustupu a budoucnost patfi vyse
zminénym aplikacim.

Avsak oblast malych molekul (Active Pharmaceutical
Ingredients, API latek) a menSich makromolekul (peptidy,
oligonukleotidy) nebo 1é¢ba klasickymi chemickymi 1é¢ivy je
i nadale v hleddcku vyvojovych tymi a neni zdaleka za
zenitem. Roc¢né je schvaleno americkym tufadem pro 1éciva
a potraviny (FDA) pramérné 46 novych 1é¢iv. Z tohoto poctu
je 29 novych chemickych molekul, zatimco biologickych
piipravkil je praméré 12 roéng'. Tento prispévek se zabyva
aktualnimi trendy v oblasti vyuziti malych molekul (API) ve
farmaceutickém pramyslu pii 1écbé Sirokého spektra
onemocnéni a vyhledu do budoucna.

Také v oblasti vyuziti malych molekul dochazi ke
zménam, zejména z pohledu Uc€innosti - vysoce ucinné API
latky (Highly-potent API - HP API) vyzaduji velmi malou
ucinnou davku 1é¢iva pii stejném terapeutickém ucinku jako
klasicka 1éciva. Tato oblast zaziva vyrazny rust (cca 10 %
rocn€) a priblizné 25 % vsech 1éCiv uvedenych na trh je
s vyuzitim vysoce&innych API%. Nejvétsi procento HP API je
v oblasti 1é€by nadorovych onemocnéni, podle odhadii je
tém&f 290 malych molekul ve vyvoji pro 1é¢bu rakoviny’.
V posledni dobé nachazi HP API uplatnéni také v dalSich
terapeutickych  oblastech ~ (immunosupresiva, hormony,
steroidy, respiracni 1é¢iva, atd.).

Dalsim trendem je vyvoj cilené terapie (prekurzory 1é¢iv
— tzv. prodrugs nebo antibody-drug conjugates — ADC), ktera
ACD je specialnim pifipadem vyuziti velmi G¢innych API
latek, které nelze k 16¢bé vyuzit samostatné z divodu jejich
vysoké toxicity, ve spojeni s protilatkou je terapie cilena
azaroven velmi uc¢inna. Momentalné je ve vyvoji kolem
200 ADC molekul a od roku 2018 do soucasnosti bylo
schvéleno 12 ADC 1é&iv*.
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184

Plenarni pfednasky

Diraz je také kladen na bezpe¢nost a snizovani rizik
spojenych s 1é¢bou (nova generace opticky Cistych API, riziko
mutagennich necistot — nitrosoaminy). Dochazi k aplikacim
novych trendl a technologii, které zvySuji efektivitu vyroby
a zleviiuji v disledku cenu terapie a tim zvySuji dostupnost
lécby (kontinualni procesy a pritokova chemie). Dale je
oveéfovano vyuziti osvédCenych molekul pro nové
terapeutické vyuziti. V neposledni fad¢ je dilezity také pohled
udrzitelnosti  primyslové chemie, snizeni energetické
narocnosti a jejich dopadl na zivotni prostfedi — netoxickych
rozpoustédel, biokatalyza, vyuziti udrzitelnych ,zelenych*
technologii, snizovani mnozstvi excipientd v lé€ivych
pfipravcich, minimalizace odpadu a recyklace, atd.

V oblasti vyvoje malych molekul se kromé vyuziti
novych technologii méni zaméfeni na nové terapeutické
oblasti. V minulosti byl vyvoj zaméfen zejména na
cytostatika, immunosupresiva nebo anitibiotika. S lepSimi
zivotnimi  podminkami a dostupnou 1é€bou zakladnich
onemocnéni dochazi k nariistu pacient s chronickymi ¢i
neurodegenerativnimi  onemocnénimi (Azheimerova nebo
Parkinsonova choroba). Naopak se zvySenym zneCiSténim
zivotniho prostfedi dochazi k silnému nartstu poctu pacientl
napf. s respira¢nimi chorobami jako je chronickd obstrukéni
plicni choroba (COPD) nebo astma. Objevuji se také nové
skupiny molekul jako peptidy ¢i oligonukleotidy, které si také
nasly vyuziti ve farmakoterapii.

V oblasti formulaci jde trend smérem k vyuziti
digitalnich technologii, které pomahaji monitorovat pribéh
terapie a umoziuji upravovat davkovani (napf. lécba
respiracnich onemocnéni’), vyuziti dlouhodobého uvoliiovani
1é¢iv s vyuzitim implantatl nebo prekurzord 1é¢iv (prodrug).
Zajimavé je také vyuziti moznosti technologie 3-D tisku ve
farmaceutickych formulacich.

Jak je vidét, oblast vyzkumu, vyvoje a novych aplikaci
malych molekul ve farmacii rozhodné neni mimo oblast
zajmu a lze oCekavat nové aplikace a technologie. A zcela
nepochybné bude i v budoucnu bude vyznamnou soucasti
medicinskych aplikaci.
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PL-03
SYNTEZA V ROZTOKU CI NA PEVNE FAZI -
DILEMA ORGANICKEHO CHEMIKA

JAN HLAVAC

Prirodovédecka fakulta Univerzity Palackého v Olomouci,
17. listopadu 12, 77146, Olomouc, Ceska republika
Jjan.hlavac@upol.cz

Organickd syntéza patii mezi vyznamné nastroje
v medicinalni, farmaceutické ¢i materidlové chemii, chemické
biologii a jinych oblastech experimentalniho vyzkumu
a prumyslové vyroby. Metodiky vyuZzivané pii piipravé
novych slouCenin ¢i modifikaci materidld je proto tieba
neustale rozvijet tak, aby tyto procesy byly schiidné technicky
i ekonomicky a byly pak vyuzitelné jak v laboratofi, tak
i v primyslové vyrob¢.

Syntéza v roztoku, zndma po staleti, je neustale
obohacovana novymi metodami umoziujicimi jinak obtiznou
¢i nefeSitelnou tvorbu vazeb mezi vybranymi segmenty,
selektivni vedeni reakci z pohledu izomerie ¢i ortogonality,
zjednoduSeni tvorby relevantnich skelett, apod. Od roku
1963 kdy Bruce Merrifield popsal syntézu peptldu na pevné
fazi', je pro celou fadu aplikaci spOJenych s ptipravou novych
sloucemn nejruznéjsiho typu vyuzivana i metoda ,,solid-phase
organic synthesis“ (SPOS).

Vyhody a nevyhody piipravy sloucenin v roztoku ¢i na
pevné fazi tvofi Casto dilema organického chemika pfi

planovani  syntézy cilovych  chemickych  sloucenin.
Robustnost  chemickych transformaci, pozadavek na
pfipadnou  resyntézu, schidnost analytické kontroly

meziproduktd, pocet cilovych sloucenin a jejich strukturni
diverzita ¢i zplsob purifikace daného poctu findlnich latek
jsou jen néktera kritéria, ktera musi byt pii zohlediovani
vybéru syntetického pfistupu zvazovany.

Na roven syntézy v roztoku se SPOS postavila v dobé
mohutného rozvoje kombinatoridlni chemie a dobyvani
chemického prostoru, kdy se uplatiiovala syntéza velkého
poctu chemickych sloucenin sriznym stupném diverzity.
Ackoli jsou jiz tyto snahy minulosti, syntéza chemickych
knihoven riizné velikosti stale nachazi své misto zejména pii
optimalizaci biologicky aktivnich sloucenin. Pfikladem muze
byt optimalizace derivatt 3-hydroxy-4(1H)-chinolonu, kde se
diky obéma syntetickym piistupim podaftilo nalézt slouéeniny
s protinadorovou akthltou a identifikovat u nich rizné
molekularni cile’. PH vyvoji syntetické metodologie
N-substituovanych  derivati chinolonového typu byla
objevena atypicka zaména aminoskupiny anilinového typu za
vodik, ptipadné deuterium, coz vedlo kvyvoji snadné
deuterace aromatlckych slouéenin vroztoku ¢i imobi-
lizovanych na pevné matrici’.

Ptikladem vyhody syntézy na pevné fazi oproti syntéze
v roztoku je pak ptiprava fluorescenénich sond pro simultanni
detekci vybranych proteas. Finalni sondu je mozné z pevne
faze oditépit a pouzivat ji jako roztok o dané koncentraci®
nebo provadét inkubaci s vybranymi en zymy ptimo se sondou
imobilizovanou na nerozpustné matrici’. V tomto piipadé je
nutné zvazit fadu aspekti, jako typ matrice, stabilita ukotveni,
zpusob analyzy finalnich sond, apod.
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Obr. 1. Pfiklad fluorescenéni sondy pro simultidnni detekei
trypsinu a chymotrypsinu*

Piikladem, kdy se ukazala SPOS jako nevyhodna a bylo
nutné uplatnit syntézu v roztoku, je pfiprava sloucenin pro
selektivni detekci autolysosomi vytvafenych v procesu

autofagie®.

Obr. 2. PFiklad fluorescenéni selektivni  znaceni

sondy pro
autolysosomii®

Piikladem strategie, kdy je vhodné kombinovat
roztokovou chemii a syntézu na pevné fazi pro piipravu
cilovych sloucenin je piiprava systémut pro cilovou dopravu
lé¢iv s moznosti  fluorescenéniho  monitoringu  jejich
uvoliiovani’.

3
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Obr. 3. Pfiklad modelového systému pro cilenou dopravu 1é¢iva
s moZnosti fluorescenéniho monitoringu jeho uvoliiovani’

V piednasce budou prezentovany vyhody a nevyhody
syntézy na pevné fazi a v roztoku z obecného pohledu a pfi
konkrétnich aplikacich sméfujicich do medicinalni chemie
a chemické biologie. Diskutovano bude rovnéz porovnani
nekterych novych syntetickych metodik pfi aplikaci na pevné
fazi a v roztoku.
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ENZYMOVE MODIFIKACE PRiIRODNICH LATEK
Tento prispévek je vénovan Prof. MUDr. et RNDr. Vilimu
Simankovi, DrSc. k jeho Zivotnimu jubileu.

VLADIMIR KREN

Mikrobiologicky tistav AVCR, Laboratot biotransformaci,
Videnska 1083, 142 20 Praha 4, Ceska Republika
kren@biomed.cas.cz

Pfirodni latky jsou vétSinou slozité multifunkéni
slouceniny citlivé k mnohym chemickym metodam. Pii
selektivnich modifikacich téchto slozitych molekul 1ze u¢inné
vyuzit biokatalytické metody — casto napodobujici ptirodni
enzymatické procesy.

Tento piistup bude demonstrovan na dvou skupinach
pfirodnich latek: jednim z nich jsou klasické pfirodni
produkty — namelové alkaloidy, a druhym je aktualni oblast
chemoprotektivnich flavonoidd. Glykosylace, zv1asté stereo-
aregioselektivni glykosylace, byva zna¢nou ,,vyzvou“ ve
farmakochemii. Enzymové glykosylace vyuzivajici rtzné
typy enzymil se proto nyni ¢asto stdvaji metodou prvni volby.

H, ,CONH,

H, ,COOH

N‘CH3 Rhodococcus sp. A4

30°C,pH7
lysergamid (7a, ergin) kyselina lysergova (1b)
30°C,pH7
rychle
H,NOC, H
N/ >
N\

isolysergamid (2a, erginin) kyselina isolysergova (2b)
Obr. 1. Enzymova piiprava Cisté kyseliny lysergové ze smési erginu
a ergininu po hydrolyze ergotaminu

Namelove alkaloidy maji dlouhou a nékdy i pltoreskm
historii'. Prosly dynamickym vyvojem a dodnes se pouzivaji
v mnoha farmaceutickych pfipravcich. Zahrnuji Sirokou skalu
terapeutickych pouziti, napt. u délozni atonie, poporodniho
krvaceni, migrén, ortostatickych obéhovych poruch, senilni
mozkové insuficience, hypertenze, hyperprolaktinémie,
akromegalie a parkinsonismu. V souCasnosti vSak uzivani
namelovych alkaloidl klesd, a to pfedevsim proto, zZe nejsou
zcela selektivni a jsou povazovany za "dirty drugs". Selektivni
oxidace provadéné riznymi biosystémy, jako jsou napf.
enzymy, mikroorganismy a rostlinné bunééné kultury,
poskytly Sirokou $kalu novych sloucenin, z nichz nékteré maji
piimé uplatnéni ve farmaceutickém pramyslu. Mikrobialni
amidasy umoznily pfipravu opticky Cisté kyseliny lysergové
(Ib) z ergopeptidd (obr.1) pfi zachovani vysoké
stereoselektivit

74. sjezd chemiki

186

Plenarni pfednasky

Silybin je hlavni slozkou silymarinu — komplexu
flavonolignantit z  ostropestice = marianského  (Silybum
marianum). Pouziva se predevsim jako hepatoprotektivum
ale v posledni dobe se ukazalo, ze je velmi ¢inny pr1 1écbe
rakoviny prostaty’. Pfirodni sﬂybln je ekvimolarni smés dvou
obtizné oddélitelnych diastereoizomertt (3a, 3b), které maji
podstatné odlisSnou biologickou aktivitu. Pfiprava opticky
Cistych silybind A a B byla provedena pomoci lipasy. Lipasy
slouzily také k selektivnim metoddm ochrany/deprotekce
tohoto polyolu (5 OH skupin). Byla vyvinuta alternativni
metoda diastereomerni separace vyuzivajici glykosidasy.
Budou rovnéz predstaveny multienzymové systémy
s integrovanou regeneraci kofaktorti pro pfipravu metabolitt
silybinu — glukuronidu a sulfatt.

WCH2OH
HO OCHj
OH silybin A (3a)
O CHZOH
silybin B (3b)

Znaénd cast pfirodnich latek existuje ve formé
glykosidt, pficemz glykon je esencialni pro piislusnou
blologlckou aktivitu — dobrym piikladem _]SOLI glykosidova
antibiotika®.  Enzymové  glykosylace jsou  vét§inou
katalyzovany glykosyltransferdzami nebo glykosiddzami. Na
ptikladech  rtiznych typd  pfirodnich latek  budou
demonstrovany prakticky pouzitelné metody selektivnich
glykosylaci. Na zavér bude piedstaven novy typ
glykosylaéniho enzymu - rutinosiddza, kterd ma zcela
unikatni vlastnosti a diky své stabilité, robustnosti a vysokym
vytézkim je velmi praktickym nastrojem pro glykosylace
rozliénych (67 anorganickych) slouenin®

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 21-01799S
a projektu MSMT Interexcellence LTC20069.
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KOMPLEXY ZELEZA A KOBALTU )

S MAGNETICKOU BISTABILITQU - MATERIALY
S LADITELNYMI MAGNETICKYMI
VLASTNOSTAMI PRE TECHNOLOGIE

21. STOROCIA

IVAN SALITROS

Oddelenie anorganickej chémie, Fakulta chemickej

a potravinarskej technologie, Slovenska technicka univerzita
v Bratislave, Radlinského 9, Sk-81237 Bratislava
ivan.salitros@stuba.sk

Délezitou vlastnost'ou mnohych koordinaénych zlticenin
prechodnych kovov je ich magneticka aktivita, ktorej
nositelom st nesparené elektrony centralnych atomov. Popri
rutinne sa spravajucich paramagnetickych komplexoch sa

stretivame aj s ,kurioznymi“ magnetikami, ktorych
magnetické stavy mozno menit’ a vratne prepinat’ vonkajSimi
podnetmi (zmena teploty, tlaku, elektrického alebo

magnetického pola, alebo ozarovanie svetlom), a tak dana
zlG¢enina vykazuje ladltel’nu magnetickt bistabilitu, alebo
dokonca multistabilitu'. Do tejto skupiny patria napriklad
zname koordina¢né polyméry s magnetickym usporiadanim

d’alekého dosahu (fero- alebo ferimagnety), ktorych oblast’

magnetickej bistability je definovana Sirkou hysterézie
magnetizacie v magnetickom poli (obr. 1). Magneticka
bistabilita takychto komplexov je zalozena na rozdielnej
projekcii magnetizacie, ktort moéze material vykazovat pri tej
istej intenzite magnetického pol'a v oblasti hysteréznej slucky.

Paramagnetické koordinacné zluceniny, ktoré vykazuju
bistabilitu medzi dvoma stabilnymi magnetickymi stavmi,
predstavuju aplikacéne atraktivnu skupinu materialov. No
naroky modernej spolocnosti, dozadujuce sa Coraz vicsej
miniaturizcie a zvySovania pamidtovej kapacity zariadeni
sposobuju, ze materidlly s magnetickym usporiadanim
d’alekého dosahu budid coskoro nepostacujiice. Neustale
zmensSovanie magnetickych domén v pamétovych nosi¢och
sposobuje vymiznutie magnetického usporiadania pri
dosiahnuti kritickych rozmerov domény. Vzhladom na tato
skuto¢nost’ pontika koordinaéna chémia dve nové triedy
magneticky aktivnych komplexov ktoré vykazuju j jav krizenia
spinovych stavov (tzv. ,,spin crossover” komplexy)* alebo jav
pomalej relaxacie magnetizacie (tzv. jednomolekulové
magnety)’. V oboch triedach latok mozno stabilné magnetické
stavy vratne prepinat’ pomocou roéznych externych podnetov
(t.j. zmenou teploty, zmenou magnetického pola, oZiarenim
charakteristickou vinovou diZkou...). Magneticka bistabilita
tychto koordinacnych zlucenin ma povod len v elektronove;j
Strukture a vlastnostiach komplexov, nevyzaduje pritomnost
medzimolekulovych interakcii a existenciu magnetickych
domén, a preto ju mozno pozorovat’ aj na molekulovej urovni.
Magnetické stavy jednomolekulovych magnetov a spin
crossover komplexov mozno teda vratne prepinat’ vonkajsim
zasahom, a to umoziuje ich vyuzitie v réznych oblastiach
nanotechnolégii  (zaznamenavanie informdacii, senzorika,
spintronika, nanomechanika...). Avsak ich aplikacii stale brani
viacero prekazok spojenych s existenciou magnetickej
bistability pri pracovnych podmienkach zariadeni (napr.
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izbova teplota, atmosféricky tlak, vlhkost vzduchu...)*,
v ktorych by sa tieto magnetické materialy vyuzivali. Preto je
potrebné  pripravovat nové  koordinaéné = zluceniny
s magnetickou bistabilitou, Studovat’ ich (nielen) magnetické
vlastnosti a lepSie pochopit’ vlastnosti pomalej relaxacie
magnetizacie a spinového prechodu.

Prispevok sa venuje i) zeleznatym a kobaltnatym
koordinaénym zlucemnam s tridentdtnymi aromatickymi
N-donorovymi ligandmi* ii) zelezitym koordinaénym
zliceninam s pentadentatnymi Schiffovymi  ligandmi®.
V tychto triedach magneticky aktivnych latok sa pozornost’

zameria na molekulovy dizajn a raciondlnu syntézu
organickych ligandov, Struktiru a magnetické vlastnosti
koordina¢nych zlucenin, fotomagneticka aktivitu

a v neposlednom rade moznost’ pripravy hybridnych sytémov
nanopovrchov a nanocastic, obsahujucich magneticky
aktivne komplexy®.
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Obr. 1. Znazornenie hysteréznej slu¢ky v magnetlckom poli, ktora
definuje oblast’ magnetickej blstablllty materialu.’ Pri rovnakej
indukecii magnetického pola modZe magneticki doména
(feromagnety), alebo molekula komplexu (jednomolekulové
magnety) vykazovat’ opaénu projekciu magnetizacie M+ resp. M-.
Tato vlastnost moZno vyuZit’ pri zdzname alebo prepisovani
informacii v binarnom koéde (1, resp. 0) v pamét’ovych nosic¢och
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CHEMICKE LISTY — JEJICH SOUCASNOST
A BUDOUCi PERSPEKTIVY

VLASTIMIL VYSKOCIL

Vedouct redaktor casopisu, Chemické listy, Novotného lavka
5,116 68 Praha 1
viastimil.vyskocil@natur.cuni.cz

V loniském roce jsme si pfipomnéli jiz 145. vyroci
zalozeni naseho Casopisu (1876) a 155. vyroéi zfizeni Spolku
pro vzdélani v oboru chemie a pomocnych véd ,,Isis* (1866),
ktery byl uréitym prapfedchiidcem dnesni Ceské spole¢nosti
chemické'. Chemické listy jsou tedy jednim z viibec nejdéle
vydavanych narodnich védeckych ¢asopisu.

Na sklonku roku 2020 mi byla od profesora Bohumila
Kratochvila, ktery vedl Chemické listy celych dvacet rokd
(vletech 1997-2012 a 2016-2020), ptedana symbolicka
Stafeta a ja se tak stal jiz desatym S$éfredaktorem naSeho
gasopisu®. V redakénim kruhu jsem viak zacal plsobit jiz
v roce 2018 — jako redaktor pro ptispévky z oboru analytické
chemie a redaktor webovych stranek Chemickych listd. Tato
moje nova role s sebou pfinesla piedevSim tkol pfenést
puvodni internetové stranky Casopisu (Www.chemicke-
listy.cz) do nového rozhrani systému Open Journal System
(OJS)’. Hlavnim diivodem pro piechod na nové webové
rozhrani byla snaha soustavné zvySovat atraktivitu Casopisu
pro Ctendfe i autory stavajici, a prilakat takto i zdjemce
budouci.

Prestoze tisténa verze Chemickych listd si stale udrzuje
svoji dnes jiz tradi¢ni podobu, snazime se nas casopis
postupné formovat tak, aby vyhovoval v§em aktualné béznym
mezinarodnim &asopiseckym standardim*®, coz se dge
pfedev§im pravé na urovni elektronické verze naseho
Casopisu. Mezi takové novinky patii naptiklad vyuzivani
digitalnich identifikatortt autord (ORCID, www.orcid.org)
a jejich ptispevku (DOI, www.doi.org), vytvofeni Sablony pro
autory hojné pouzivany citatni program EndNote
(www.endnote.com)’,  vystavovani grafickych abstrakti
piispévki® nebo nabizeni strojového prekladu piispévki do
anglického jazyka®’ a soub&né vystaveni ptivodniho znéni
i jeho prekladu.

O vSech téchto novinkach a zménach, o aktualnim déni
v Chemickych  listech i o naSich  kratkodobych
a dlouhodobych planech a vizich bych vas moc rad
informoval v rdmci svého vystoupeni.
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VYBRANE VYSETROVACI UKONY U TRESTNEHO
CINU VRAZDY

JOSEF MARES?, LUBOS VALERIAN®

“ Policie CR — SKPV Ufad dokumentace a vySetfovdni zlocinii
komunismu, Praha, hKrajské reditelstvi policie Moravsko-
slezského kraje, Ostrava

V ramci tohoto piispévku autofi shrnou své zkuSenosti
z prace u Policie CR, zejména v oblasti vySetiovani zavaz-
nych kriminalnich ¢ind, jako jsou vrazdy. Oba autofi maji
s vySetfovanim téchto zlo¢inl vice jak dvacetileté zkuSenosti.
Tento piispévek bude rovnéz zacilen na vyuziti dokumentace
ukonti pomoci videa. Budou ukazany prubéhy vyslechd, kon-
frontace, rekonstrukce, vySetfovaci pokusy, a to vzdy
s kratkym komentafem k ptipadu.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 20, 179-314 (2022)

1L-01
ANALYTICKA DERIVATIZACE LATEK ANEB
OBSKURNOSTI V PLYNOVE CHROMATOGRAFII

PETR BARTAK, PETR BEDNAR, JANA SKOPALOVA,
JANA NADVORNIKOVA, RADEK JERGA, DANA
STOLBOVA

Katedra analytické chemie, Prirodovéedecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12, 779 00
Olomouc

petr.bartak@upol.cz

Cilena chemickd pfeména zkoumané latky béhem
zpracovani a piipravy vzorku k analyze nebo béhem vlastni
analyzy, muze byt dulezitym krokem, ktery pfinasi fadu
vyhod. Tato tzv. analytickd derivatizace se uplatiuje
univerzalné v riznych oblastech analytické chemie. Ve
spojeni s plynovou chromatografii patfi k obvyklym
benefitim derivatizace zejména zvySeni tékavosti analyti,
zvySeni jejich tepelné stability, sniZeni polarity, potlaceni
sorpci, zlepSeni selektivity a limiti detekce, zvySeni vytézki
extrakce, zlepSeni separace strukturné blizkych sloucenin,
zlepSeni  podminek pro identifikaci cilov?/ch latek
a v nekterych pfipadech i zrychleni vlastni analyzy

Ptispévek v piehledu shrnuje vybrané postupy

derivatizace latek v plynové chromatografii, zahrnuje bézna
i né¢ktera méné bézna derivatizacni Cinidla, reakce a postupy
pouzivané pro chemickou pfeménu analyzovanych latek.
Dtraz je kladen na piiklady konkrétnich aplikaci
derivatiza¢nich postupti pfi analyze vzorkll potravin, 1éCiv
biologickych vzorkt,, vzorkti Zivotniho prostfedi apod
Zminény budou i n&které méné typické aspekty derivatizace®’
a priklady mén¢ obvyklych aplikaci derivatizacnich postupt
zacilenych napfiiklad na chemickou pfeménu matricovych
komponent, kdy cilem derivatizace neni zména vlastnosti
cilového analytu, ale naopak modifikace interferujicich
slozek, potlaceni jejich vlivu a zlepSeni selektivity,
robustnosti, meze detekce a dals1ch analytickych parametrd
pii analyze nékterych typtt vzorka®.

Tato prdce vznikla za podpory grantii GA CR 20-07350S
a IGA_PrF 2022 023.
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Zludové kyseliny jsou steroidni latky, které vznikaji
vjatrech jako produkt metabolismu cholesterolu. Takto
vzniklé ZluCové Kkyseliny se nazyvaji primarni (cholova
a chenodeoxycholova kyselina). Tyto metabolity jsou dale
konjugovany s taurinem nebo glycinem. Tato konjugace
zvySuje rozpustnost latek ve vodé a usnadiuje jejich
vylu€ovani do moci. Timto zplsobem tedy dochazi
k vlastnimu vylu€ovani metabolitd cholesterolu a tim i ke
snizeni mmnoZstvi cholesterolu v lidském téle'. Zludové
kyseliny ve své struktufe obsahuji steroidni jadro, které neni
elektrochemicky aktivni. Jeho elektrochemicka aktivita,
a tudiz i elektrochemickd aktivita zlu€ovych kyselin zavisi na
dvojnych vazbach, které jsou v steroidnim skeletu Prltomny
a na funk¢nich skupinéach, které jsou na néj navazany”.

Tato prace se zabyvala studiem elektrochemického
chovani cholové a chenodeoxycholové kyseliny a jejich
konjugatl s taurinem a glycinem pomoci cyklické voltametrie
na borem dopované diamantové elektrodé. Konkrétné byl
zkoumdan rozdil mezi odezvou zlucovych kyselin a jejich
konjugatd v oblasti kladnych potenciald v prostiedi
acetonitril-kyselina chloristd (obsah vody ca 0,55 %).
Vsechny studované latky obsahuji hydroxylovou skupinu 7a,
a mohou tedy podléhat dehydratacni reakci, coz vede k
aktivaci steroidniho jadra pro elektrochemickou oxidaci’.
Vysledkem je anodicky ireverzibilni signal pii ca +1,2 V (vs.
Ag/AgNO; v acetonitrilu), ktery poskytuje zdklad pro jejich
elektrochemickou detekci.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (projekt GACR 19-11268S), Grantové agentury
Univerzity Karlovy (projekt GAUK 362621) a Specifického
univerzitniho vyzkumu (SVV 260560).
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Prostate cancer (PCa) is the most common type of
cancer diseases in men and is one of the most frequently
diagnosed cancer in more than half of the countries of the
world'. Prognosis is favorable if the diagnosis is made at an
carly stage. Most of the cases is diagnosed when the cancer
has spread outside of the prostate. Since PCa diagnostics lacks
sensitivity and specificity, liquid biopsy is taking on an
increasingly important role in early diagnosis research. Only
a limited range of cancer biomarkers are currently available
for cancer diagnosis. Extracellular vesicles, especially
exosomes, are considered as rich source of biomarkers®. This
work is focused on analysis of two different prostate cell
lines, i.e. benign/normal RWPE1 prostate epithelial cells and
cancerous 22Rv1 prostate epithelial cells. The performance of
four different commercially available kits for exosome
isolation based on different principles is compared. Storage
conditions and other characteristics of isolated exosomes are
investigated in the subsequent experiments.

The authors wish to acknowledge the support received from
the Ministry of Health of the Slovak Republic under project
registration no.2019/68-CHUSAV-1. The authors also wish to
acknowledge the financial support received from the Slovak
Research and Development Agency APVV 20-0476, APVV 17-
0300 and from VEGA 2/0120/22. This publication is the result
of the project implementation CEMBAM — Centre for Medical
Bio-Additive Manufacturing and Research, ITMS2014+:
313011V358 supported by the Operational Programme
Integrated Infrastructure funded by the European Regional
Development Fund.
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Dichlofluanid (DFA) is an  organofluorine,
organochlorine compound and a phenylsulfamide fungicide.
Since DFA act as acaricide and an antifungal agrochemical, it
is widely used to control many fungal diseases in plants, as
well as in wood preservatives. For the determination of DFA
and its residues different methods have been developed,
including gas chromatography—mass spectrometry, ultra high-
performance liquid chromatography—tandem mass
spectrometry and so on'. Despite great sensitivity and
accuracy, they are expensive, time-consuming and do not
allow real-time monitoring. Voltammetric methods represent
simple, inexpensive, and sensitive alternative suitable for the
monitoring of electroactive organic pollutants.

One of the most stable electrode materials that allows
electrochemical detection in both the cathodic and anodic
areas of the potential window is boron-doped diamond (BDD)>
Such electrode provides two oxidation peaks of DFA at
+1,28 V and +1,76 V. The less positive peak in lightly acidic
pH range (Britton-Robinson buffer, pH 6), where current
responds showed good stability, was used for DFA
determination. After optimalization of DPV and SWV
parameters, calibration curves were measured. Best results
were achieved with DPV when the LOD was obtained of 0.33
uM. This method was applied in analysis of spiked samples of
natural water with very good recovery (98.5-101,7%).

This research has been supported by KEGA No. 025UCM-
4/2021, CEEPUS Network CZ-0212-15-2122, FPV-11-2022,
GA CR (No. 20-01589S), and University of Pardubice (No.
SGSFChT 2022 001).
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STANOVENI GLYFOSATU A JEHO DERIVATU
AMPA POMOCI LC-MS/MS PRIMYM NASTRIKEM —
JE TO VUBEC MOZNE A SPLNIT LEGISLATIVNI
LIMIT?
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Glyfosat ma systematicky nazev N-(fosfonomethyl)
glycin a patii do chemické skupiny derivatd kyseliny
fosfore¢né. Jedna se o pomérné malou molekulu, kterd
obsahuje ve své vnitini struktufe tfi polarni funkéni skupiny
(karboxylovou, fosfaitovou a amino skupinu). Hlavnim
metabolitem glyfosatu je aminomethyl fosforecna kyselina
(AMPA).

Ke stanoveni téchto dvou analytli se nejcastéji pouziva
metoda s derivatizaci pomoci FMOC-CI (9-fluorenyl (methyl)
chloroformat), nasledované SPE a zakoncené kapalinovou
chromatograﬁl s tandemovou hmotnostni spektrometrii (LC-
MS/MS)'. Pokud se chceme vyhnout zdlouhavému
derivatizaénimu kroku, 1ze pouzit metody s vyuzitim iontové
chromatografie (IC) s pouzitim vodivostniho detektoru
nebo s 1ntegr0van0u pulsni amperometrlckou detekei®, s mezi
detekce vrozmezi 42-53 ugl™. Lepi citlivosti bylo pro
stanoveni glyfosdtu a AMPA v podzemni a povrchové vodé
dosazeno s vyuZzitim IC s tandemovou hmotnostni
spektrometru (ESI- -MS)*. Pro zvyseni odezvy signalu je
mozné pouzit i ptidavek EDTA (ethylendiamintetraoctovou
kyselinu) pro tvrde vody, kdy autoifi uvadé&ji limit
stanovitelnosti 1 pg 1! pro glyfosat a 1,75 pg 1! pro AMPA®.
Bohuzel podle legislativniho limitu v CR je v pitnych vodach
piipustna koncentrace glyfosatu nebo jeho derivatu pouze
0,1 pgl ', Pii pouziti podminek uvadénych v literatuie bylo
mozné pomoci LC-MS/MS stanov1t tyto analyty pouze v pitné
vodé. U vod s obsahem iontt (Ca®*, Mg®" nebo Fe*") dochazi
k ovlivnéni separace a ztraty c1thvost1

Autor dékuje pomoci poskytnuté Vyzkumnou infrastrukturou
NanoEnviCz, podporovanou Ministerstvem Skolstvi, mladeze
a télovychovy Ceské republiky v ramci  projektu
¢ LM2018124.
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Tontove mobilitni spektrometrie je samostatné vyuzivana
viad¢ oblasti, od kontroly C¢isticich operaci vyrobniho
zafizeni ve farmaceutlckem pramyslu  po bezpecnostm
kontroly na letistich'>. Stale Cast&ji se vSak sni miZeme
setkat v kombinaci s hmotnostni spektrometrii  (IM-MS).
Iontové mobilitni separace zavisi na hmotnosti a naboji iontd,
podobné jako je tomu u hmotnostni spektrometrie, ale navic
také na jejich tvaru. Tim prfispiva ke zlepSeni selektivity
méfeni. Ackoli spojeni IM-MS bylo realizovano jiz
v Sedesatych letech minulého stoleti, jeho vyznamné rozsiteni
nastava v souvislosti s dostupnosti komercnich pfistroji
zhruba v poslednich 15 letech®

Moznosti iontové mobility lze demonstrovat na
vybranych ptikladech znaSeho pracovisté, a to separa01
oligosacharidii odvozenych od kyseliny hyaluronové®’, studiu
interakce adrenalinu s peptidy reprezentujicimi Vazebna mista
B,-adrenoreceptoru®, zkouméani pivodu indiga’ nebo na
analyze isomernich syntetickych katinond. V poslednim
ptipadé sehrala vyznamnou roli vys$$i rozliSovaci schopnost
cyklické iontové mobility. ZlepSovani tohoto parametru je
jednim ze soucasnych trendii vyvoje instrumentace pro
iontove mobilitni separace.

Spojeni IM-MS umoziuje zlepsit pomér signalu k Sumu,
separovat tfidy iontl (napf. ionty s riznym poctem naboji),
odlisit konformery nebo isomery. Méfeni srazkovych pritfezi
piispiva k identifikaci latek a studiu prostorového uspotadani
iontl (napf. nekovalentnich komplexd). Zvazovat je vSak
tteba pokles transmise iontil a pracovni cyklus piistroje.

Podekovani  patri kolegum kteri se podileli na vzniku
spolecnych publikaci®, a za financéni podporu grantiim OA
ITI — ARTECA, CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007378, MSMT
CR, IGA_PrF 2022 023, Univerzita Palackého v Olomouci.
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Léky (léciva) nervového systému patii obecné nejen
v Ceské republice, ale i vdrtivé vét§ing vyspélych zemi
k velmi casto (zne)uzivanym latkdm. Proto stanoveni nejen
samotnych ucinnych latek v procesu vyroby, ale jejich
analyza a sledovéni jejich metaboliti v télnich tekutinach
stejné jako v environmentdln€¢ vyznamnych matricich
predstavuje dulezity ukol pro soudobou analytickou chemii.
Vyzkum realizovany nasimi skupinami je zacilen na vyuziti

voltametrickych metod pii sledovani nejcastéji
predepisovanych, zneuzivanych a téz nové zavadénych léku
presné specifikovanych struktur a/nebo definovanych

vlastnosti ur¢enych k 1é¢bé nervového systému. V jeho ramci
jsou vyvijeny nové nebo alternativni metody k bézné
pouzivanym  voltametrickym  metoddm  pouzitelnym
k charakterizaci cilovych sloudenin'. Za ugelem zlepseni
charakteristik stanoveni a chemometrickych parametrii je nase
pozornost téz vénovana konstruk01 novych elektrochemlckych
senzordi, detektord (napf. SPE?, 3D tistenych elektrod®)
a elektrochemickych cel na bazi  modifikovanych/
nemodifikovanych tradi¢nich i netradi¢nich materiald, pokud
mozno pouzitelnych v misté péce o pacienta.

Tuto prici podporily granty GA CR 20-07350S, Specificky
vysokoskolsky vyzkum (projekt SVV260560) a GA UK (projekt
373521).
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Rozvoj tzv. ,-omics“ technik v poslednim desetileti
pfinesl nové moznosti v fadé odvétvi od vlastni analytické
chemie, pfes napf. potravinafskou chemii, po medicinu.
Rozeznavame mnoho oborii s nazvem se stejnou koncovkou

dokladajici vyuziti zminénych ,-omics® piistupli, napf.
proteomika, genomika, transkriptomika, metabolomika,
lipidomika nebo interaktomika. ,-Omics“ techniky pak

vétSinou predstavuji kombinaci vysoce ucinné separace ve
spojeni s hmotnostni spektrometrii, pfipadné dal$i vysoce
citlivou detekci, Casto s vyuzitim pokroc€ilych statistickych
ptistupti.

V naSem piispévku si dovolime shrnout piistupy
kapilarni elektroforézy, véetné jejiho spojeni s hmotnostni
spektrometrii, k riznym praktickym problémim, které byly
feSeny v nasi laboratofi. Tento ,,Olomoucky
mix“ (,,-OLmics*) pak bude piedstavovat zejména:

a) stanoveni karnosinu a f-alaninu v télnich tekutinach
pomoci derivatizace AccQ a CE ve spojeni s tandemovou
MS,

online prekoncentraci pomoci nametani (,,sweeping*) pro
stanoveni ultrastopovych koncentrac1 necistot
oxaliplatiny pomoci CE ve spojeni s ICP-MS',
charakterizaci  syntentického  bioléciva, glatiramer
acetatu, pomoci CE v kyselém pH s vyuzitim PEG8000
jako aditivita pro déleni jednotlivych polypeptldu
stanoveni enantiomerti tamsulosinu pomoc1 CE-ESI-MS
smlgram chlralmho selektoru v opaéném sméru, nez je
migrace analyti’, a

charakterizaci sulfatovanych B-cyklodextrind od riznych
vyrobc pomoci CE-ESI-MS a dalSich technik (IR,
NMR).

b)

<)

d)

e)

Tato prace vznikla za podpory projektu IGA_PrF 2022 023.
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Polykrystalické filmy borem dopovaného diamantu
(BDD) se staly oblibenym elektrodovym materidlem diky
Sirokému oknu obzvlasté v anodické oblasti, nizkému
kapacitnimu proudu a odolnosti vuci pasivaci. Jejich
vlastnosti a struktura jsou urceny podminkami pii piipravé
metodou chemické depozice par na nukleaéni diamantova
centra a naslednou tupravou povrchu vedouci k rdznému
obsahu kyslikatych funkénich skupin na povrchu BDD.
Heterogenni charakter polykrystalickych BDD filmG je dén
mnozstvim krystalickych rovin a hran a variabilité¢ ve
velikosti krystall, které ovliviiuji inkorporaci boru, mnozstvi
sp® uhlikovych neéistot a moznosti terminace povrchu'.

V tomto piispévku budou piedstaveny dva typy BDD
elektrod srelativné hladkymi povrchy v  porovnani
s polykrystalickymi filmy: Monokrystalické (single-crystal)
BDD filmy (SC BDD) pfipravené depozici na nedopované
monokrystaly diamantu s krystalovou orientaci {113}, {115}
a {118}) a polykrystalické BDD vylesténé kombinaci
chemického a mechanického ptisobeni® (chemical-mechanical
polishing; CM BDD). Byla provedena komplexni spektralni,
morfologicka a elektrochemicka charakterizace téchto filmi
a jejich vlastnosti porovnany s polykrystalickymi BDD filmy.
SC BDD a CM BDD elektrody obecné vykazuji rychlejsi
kinetiku elektronového ptenosu nez polykrystalické. Tento
rozdil je vyznamngjsi pro méné dopované filmy a promita se
vys$i citlivosti voltametrickych metod pro dopamin pouzity
jako modelovy analyt.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (projekt GACR 20-03187S) a Specifického
univerzitniho vyzkumu Univerzity Karlovy (SVV 260560).
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EVALUATION OF THE UNCERTAINTY OF
QUANTITATIVE AND QUALITATIVE CHEMICAL
INFORMATION

RICARDO BETTENCOURT DA SILVA

Centro de Quimica Estrutural, Institute of Molecular
Sciences, Departamento de Quimica e Bioquimica, Faculdade
de Ciéncias, Universidade de Lisboa, Campo Grande, 1749-
016 Lisboa, Portugal

risilva@fc.ul.pt

Almost all research on chemistry, environmental
sciences, medical sciences, biology and many other scientific
areas depends on quantitative or qualitative chemical analysis
results. However, the results from these analyses are uncertain
due to the heterogeneity and variation of studied systems, and
due to random and systematic effects affecting the
characterisation of the analysed samples'?.

This communication discusses how the uncertainty of
collected information affects their interpretation and presents
some user-friendly MS-Excel files that can be used to make
qualitative and quantitative analysis objective and adequately
interpreted.

It is discussed how to evaluate the uncertainty of
quantifications performed by instrumental analysis based on
linear unweighted or weighted calibrations®, how to estimate
the mean value of a parameter from a vast and heterogeneous
land or river area', and how to guarantee reliable
identifications of trace levels of compounds in complex
matrices by GC/MS/MS®.
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ELEKTROLYTICKE PREMENY MORFINU

NIKOLA M'IKULOVA”,' RADEK JERGA’, MONIKA
ZAJACOVA CECHOVA®, PETR BEDNAR®, PETR
CANKAR", JAKUB §TYSKALAb, PETR BARTAK?,
JANA SKOPALOVA®

“ Katedra analytické chemie, b Katedra organické chemie,
Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci,
17. listopadu 12, 77900 Olomouc
Jjana.skopalova@upol.cz

Morfin je hlavni alkaloid obsazeny v opiu, které se
ziskava z maku set¢ho (Papaverum somniferum). Opium bylo
tisice let vyuzivano pro mirnéni bolesti. V roce 1805 byla
popsana izolace samotného morfinu, ktery se stal vhodnou
a Gistou alternativou pro pouziti v medicing'. T kdyZ v dnesni
dob¢ existuje celd fada ucinngjSich syntetickych opioidu,
pfesto je morfin stale pouzivan v Iékaistvi jako silné
analgetikum, napf. pii 1é¢bé pacientii s rakovinou”. Nelegalnd
byva zneuzivan jako droga, zejména pro vyrobu heroinu.

Analyza morfinu a jeho metaboliti se provadi
v biologickych vzorcich s vyuzitim separacnich metod,
prevazné kapalinové chromatografie s riznymi zpusoby
detekce. Elektrochemickou aktivitu morfinu Ize s vyhodou
vyuzit k jeho stanoveni elektrochemickymi metodami, které
jsou instrumentaln& nenaroéné, rychlé a citlivé®. Stanoveni je
zalozeno na snadné oxidaci fenolové skupiny morfinu.
Mechanismus této reakce byl v minulosti podrobné studovan
a je popisovan tvorbou dimerni struktury pseudomorfinu®,

V této praci jsme se zabyvali studiem elektrolytické
oxidace morfinu na Pt elektrodé v kyselych, neutralnich
a alkalickych vodnych roztocich. LC-MS analyzou byl
v kyselych roztocich oxidovanych pfi potencidlech kolem
1V (vs. SCE) identifikovan jako hlavni reakéni produkt
dihydroxymorfin. V neutralnim a alkalickém prostfedi byla
sledovana pievazné tvorba monomernich produkti s chinoidni
strukturou.

Tato préce vznikla za podpory grantii GA CR 20-07350S
aIGA_PrF 2022 023.
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STANOVENIE AVENANTRAMIDOV V ODRODACH
OVSA METODOU KVAPALINOVEJ
CHROMATOGRAFIE

JOZEF SOKOL, MARIA MALIAROVA, TIMOTEJ
JANKECH, ANDREA PURDESOVA

Univerzita sv, cyrzla a Metoda v Trnave, fakulta prirodnych
vied, nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava
Jjozef-sokol@ucm.sk

Ovos je je jedinecnad obilovina obsahujiica bioaktivné
fotochemikalie,  jako st polyfenolové  zluCeniny
avenantramidy. Viac ako 25 jedinenych zlucenin,
avenantramidov, existuje vyluéne v ovse. Na obr. 1 st
uvedené Struktiry analyzovanych avenantramidov.

R1
R2

o]
H = R3
o) OH R4
R5
Avenantr- n Substituent
amidy R1 R2 R3 R4 R5
2p 1 H OH H OH H
2¢ 1 H OH OH OH H
2f 1 H OH OCH; OH H

Obr. 1. Struktiira avenantramidov

V nasSej stadii bolo analyzovanych 31 réznych svetovych
odréd ovsa (Avena sativa L.) pestovanych v dvoch po sebe
nasledujucich rokoch. V extraktoch ovsa boli identifikované
a kvantifikované avenantramidy (oznacené ako avenantramid
2c, 2p, 2f a celkové avenantramidy) metédou HPLC.
Rozomleté vzorky ovsa boli zmieSané s v zmesi metanol-voda
anasledne podrobené extrakcii podporovanej ultrazvukom
pri 55 °C. Nasledne sa vzorky scentrifugovali a odobrala sa
alikvotna Cast’ na HPLC analyzu. Analyza sa vykonavala na
kolone s fazou C18, Waters Symmetry. Na gradientovu eluciu
boli pouzité roztoky: faza A 0,1 % vodny roztok kyseliny
mravéej, faza B 0,1 % metanolicky roztok kyseliny
mrav¢ej. Detekcia bola vykonavand DAD detektorom pri
320 nm. Metoda vykazovala linearitu v koncentratnom
rozsahu 0,05-5 ug/ml. Korelatné koeficienty boli okolo
0,9998. Hodnoty LOD/LOQ AVN 2c bola 25/70 ng/ml; LOD/
LOQ AVN 2p bola 20/60 ng/ml a LOD/LOQ AVN 2f bola
40/110 ng/ml. V odrodich ovsa boli zaznamenané
medzirocné  vykyvy AVN, ktoré boli  spdsobené
meteorologickymi podmienkami. Najvyssi obsah celkovych
avenantramidov vykazovali odrody OZON (Nemecko, 2014 —
22,26 mg/kg), KENTUCKY (USA, 2014 — 110,70 mg/kg),
HUCUL (Slovensko, 2014 — 80,14 mg/kg). Tieto odrody ovsa
s zaroven aj najzaujimavejSie odrody na pestovanie
a Slachtenie.

Praca vznikla za podpory grantu Kega 025UCM-4/2021.
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TISTENE SENZORY S BOREM DOPOVANOU
DIAMANTOVOU ELEKTRODOU MODIFIKOVANOU
ZLATYMI NANOCASTICEMI V ELEKTROANALYZE

RENATA SELESOVSKA®?, OLEKSANDR MATVIEIEV?,
MARIAN VOJS®

“'Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologicka,
Ustav environmentalniho a chemického inzenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika,

b Slovenskd technicka univerzita v Bratislavé, Fakulta
elektrotechniky a informatiky, Ustav elektroniky a fotoniky,
llkovicova 3, 812 19 Bratislava, Slovenska republika.
renata.selesovska@upce.cz

Jednim z hlavnich trendG v oblasti elektroanalytické
chemie je vyvoj novych elektrodovych materiald, senzorl
a inovativnich usporadani elektrochemickych ¢lankd. Cilem je
zvyseni citlivosti a selektivity méfeni. Vyhodou je moznost
miniaturizace a pouziti v prenosnych analyzatorech, coz vede
k vyvoji nastrolu pro tzv. point-of-care (v misté péce)
testovani (POCT)!. Obecn& tento pojem zahrnuje moznost
analyzy v misté odbéru vzorkll bez nutnosti transportu do
laboratofi.

Tisténé senzory (SPE) ptedstavuji jednoduché feseni pro
miniaturizaci elektrochemické analyzy. Vyhodou je moznost
levné vyroby velkého mnozstvi senzorG rtznych tvart
ausporadam a moznost analyzovat velmi malé objemy
vzorki’®. Volba vhodné pracovni elektrody je s ohledem na
vlastnosti  SPE  kli¢ovd. Spojeni s  vyjimecnymi
elektrochemickymi Vlastnostml borem dopované diamantové
elektrody (BDDE)® piedstavuje perspektivni nastroj pro
POCT*®. Dalsi moznosti, Jak zvysit citlivost €i selektivitu
elektrochemickych metod je modlﬁkace povrchu bézné
pouzivanych pracovmch elektrod

Cilem této prace je studium elektrochemickych
vlastnosti novych SPE s BDDE modifikovanou zlatymi
nanocasticemi a jejich aplikace pii stanoveni vybranych latek
vyznamnych z hlediska ochrany zivotniho prostiedi a lidského
zdravi.

Tato prace byla financovina GA CR (projekt ¢ 20-01589S)
a Univerzitou Pardubice (projekt ¢. SGSFChT 2022 001).
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ELEKTROFORETICKE,SEPARACE S LADITELNYM
ELEKTROOSMOTICKYM TOKEM

PETR TUMA

Univerzita Karlova, 3. Iékarskd fakulta, Ustav hygieny, Ruskd
87, 100 00 Praha 10
petr.tuma@]f3.cuni.cz

Kovalentni pokryti kiemenné kapilary smési neutralniho
akrylamidu a kvarterni amoniové soli 3- akrylamidopropyl
trimethylamonium chloridu (APTAC) generuje ladltelny
an0d1cky elektroosmotlcky tok v rozmezi mobilit 0-20-107
m*/V.s, ktery je nezvisly na pH a slozeni zakladniho
elektrolytu. PAMAPTAC pokryté kapilary s 0-6 %
zastoupenim jontové slozky APTAC v polymeraéni smési
jsou pouzity pro elektroforetlcke separace ketaminu a jeho
metabolitd v krvi potkand' a dale pro stanoveni antlepllepnk
vigabatrin, pregabalin a gabapentin v lidském krevnim séru’.
Separace jsou provadény v protismérném elektroforetickém
rezimu, kdy proti elektroforetické migraci kationtli smétuje
anodicky  elektroosmoticky  tok.  Protismérny rezim
prokazatelné zvySuje elektroforetické rozliseni pikl ketaminu
a jeho derivath a zaroven umoznuje  aplikaci
elektroforetického zaostieni antiepileptik pro dosazeni limitu
detekce na nanomolarni koncentra¢ni hladiné.

Naopak kovalentni pokryti kiemenné kapilary
kopolymerem akrylamidu s ptidavkem aniontové slozky
2-akrylamido-2-methyl-1-propansulfonatu sodného (AMPS)
generuje katodicky elektroosmoticky tok, ktery je opét
laditelny a zarovenn nezavisly na pH a slozeni zadkladniho
clektrolytu. PAMAMPS coating byl pouzit pro citlivé
stanoveni 3-hydroxybutyratu jako indikatoru ketogenéze
u ¢loveka. Separace byly opét provadény v protismérném
rezimu za ucelem dosazeni baseline separace 3-hydroxy-
butyratu od ostatnich slozek lidského séra. Stanoveni
3-hydroxybutyratu je pouzito pro monitorovani ketogenéze
v pribéhu hladovenl a po aplikaci ordlniho gluk6zového
toleranéniho testu.?
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VZDUCHEM RiZENE ROZHRANI PRO ON-LINE
ELEKTROFORETICKOU ANALYZU KLINICKYCH
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Ruskd 87, 100 00 Praha 10, ® Univerzita Karlova,
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2030, 128 43 Praha 2
petr.tuma@If3.cuni.cz

Laboratorné sestrojeny mikroinjektor je navrzen pro
elektroforetickou analyzu submikrolitrovych objemi vzorku
vytlatenych z Hamiltonovy stiikacky.” Vystup zjehly
Hamiltonky je umistén pfimo proti vstupu do separacni
elektroforetické kapilary a dévkovaci prostor je vymezen
sklenénou trubic¢kou s vnitinim primérem 2.8 mm a objemem
160 pl. V prubéhu davkovani je nejprve zékladni elektrolyt
vypuzen proudem vzduchu z davkovaciho prostoru, nasledné
je z Hamiltonky vytlatena kapka vzorku o objemu 170 nl,
kterda visi v prostoru mezi vystupem jehly z Hamiltonky
a vstupem do separacni kapilary. Z vytlacené kapky je vzorek
hydrodynamicky nadavkovan do elektroforetické kapilary,
nasledné¢ je do davkovaciho prostoru piiveden zakladni
elektrolyt a zapnuto separacni napéti. Cely proces analyzy
véetné ovladani Hamiltonky a piivodu elektrolytu je pIné
automatizovany a fizeny systémem LabView. Mikroinjektor
byl otestovan pro stanoveni antiparazitika pentamidinu v krvi
laboratornich potkanti s LOD 8 puM a dobou separace 45 s.
V inovované verzi je mikroinjektor realizovan
prostfednictvim mikrofluidniho  mikro¢ipu  vyrobeného
piimym odlevamm z polydlmethylsﬂoxanu (PDMS) bez
pouziti litografie.”> PDMS mikrogip spojuje vstup do separaéni
kapilary, vystup zmikrodialyza¢ni sondy, vstup vzduchu
a zékladniho elektrolytu a vystup do odpadu v integrovany
celek. PDMS mikroinjektor byl pouzit pro stanoveni
bazickych  aminokyselin v lidském seru upraveném
mikrodialyzou kapky krve o objemu 50 pl (cit.®).
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VYZKUM BAKTERIOFAGU ANEB PO STOPACH
RESISTENTNICH BAKTERIALNICH KMENU
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KATERINA VITKOVA?, ANDREA POLANSKAb
JANA JURCIKOVA®, M. BENESIK", K. KRESALOVAc
T. SOPIKOVA®, M. MOSAc
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Ostrava-Poruba, “ FAGOFARMA s.r.o., Londynskd 730/59,
120 00 Praha 2

katerina.vitkova@fno.cz

Rezistence k antibiotikﬁm patfi nesporné k nejza-

Rychla
ztrata ucinnosti zakladnich i rezervnich ant1b10t1k (ATB)
ssebou pfinasi vyznamné omezeni moznosti vybéru
antiinfektiv s redlnym rlzlkem selhani 1écby tady infekei, a to
zejména nemocniénich'. Pravé puvodci téchto 1nfekcmch
komplikaci vétSinou patii do kategorie multlrenstentnlch
nebo dokonce panrezistentnich mikroorganizmi*®. Na§
vyzkum probihajici ve spolupraci s firmou FAGOFARMA
s.r.0., kterd se dlouhodobé zabyva vyzkumem a vyvojem
fagovych lyzatl, je zalozen na identifikaci, izolaci
a charakterizaci bakteriofagt, tj. pfirozenych nepiatel bakterii,
které by mohly pomoci v boji s narlstajici antibiotickou
rezistenci mikroorganismd.

Od roku 2019 probéhl odbér vzorkii povrchovych ran
pacientd z péti vybranych klinickych pracovist Fakultni
nemocnice Ostrava (FNO). Hlavnim cilem bylo identifikovat
a zanalyzovat nejCastéj$i druhy rezistentnich bakterialnich
kment. Jako dal$i zdroj pro izolaci fagh poslouzily také
odpadni vody z FNO, kde se fagy pfirozené vyskytuji. Za
obdobi 30 mésici bylo odebrano celkem 571 stéri
povrchovych ran pacientl. V téchto vzorcich bylo
identifikovano celkem 188 kment Staphylococcus aureus,
Klebsiella ~ pneumoniae, Pseudomonas aeruginosa,
Acinetobacter baumannii a Acinetobacter Dijkshoorniae.

Z odebranych vzorkl bylo provedeno testovani citlivosti
bakteridlnich kmenti ze vzorkd pacientt a ze vzorkl
odpadnich vod. Daéle byla provedena analyza, purifikace,
kultivace a charakteriazce bakteriofag. V realizaci je
ptiprava funkéniho vzorku a ovéfené technologie — tvorba
fagového lyzatu proti rezistentnim kmeniim v nemocnicich.

Podporeno projektem Ministerstva prumyslu a obchodu
z dotacniho programu TRIO, cislo projektu FV40027.
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ROLE ELEKTROCHEMICKYCH DNA BIOSENZORU
PRI OCHRANE LIDSKEHO ZDRAVI]

VLASTIMIL VYSKOCIL

UNESCO laborator elektrochemie Zivotniho prostredi,
Katedra analytické chemie, Prirodovedecka fakulta,
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viastimil.vyskocil@natur.cuni.cz

Znacna rozmanitost problému, které v soucasnosti fesi
moderni bioanalytickd chemie, vyzaduje velkou Skalu
pfistupi, metod a materidld pouzivanych k nalezeni
optimélnich feSeni. Pfestoze vyhody a moznosti soucasnych
spektrometrickych a separanich metod jsou fascinujici, lze
s jistotou prohlasit, ze moderni elektrochemické metody
mohou predstavovat velmi konkurenceschopnou alternativu,
zejména pokud vyuzivaji nové elektrodové materidly
aprogresivni  piistupy!. V nadi UNESCO laboratofi
elektrochemie zivotniho prostiedi se v posledni dob¢
intenzivné zabyvame novymi typy elektrochemickych DNA
biosenzort, jez jsou zalozeny na riznych uhlikovych
pfevodnicich (elektrodach), pro detekci poskozeni DNA.
Jmenovité se jedna o elektrody na bazi skelné¢ho uhliku?,
pyrolytického grafitu®, grafitovych kompoziti a sitotiskem
naneseného grafitu®.

I kdyz tyto DNA biosenzory prozatim nachazeji vyuziti
predev§im v zékladnim  vyzkumu, ktery  spociva
v optimalizaci podminek pro jejich rychlou a opakovatelnou
piipravu a v jejich dlouhodobém testovani na rozmanitych
modelovych systémech simulujicich poskozujici faktory
pfitomné v pracovnim a zivotnim prostiedi (expozice UV-C
zateni, pusobeni oxida¢niho stresu vyvolaného reaktivnimi
radikdlovymi  slouceninami, interakce s genotoxickymi
slouceninami jako napf. polutanty Zivotniho prostredi,
pesticidy a protinadorovymi 1é¢ivy), snazime se mit stale na
paméti i smétovani k jejich budocimu vyuziti pfi pasivni ¢i
aktivni ochrané lidského zdravi.

Moznosti a omezeni téchto noveé vyvinutych biosenzord,
jejich vyhody a nevyhody, jejich praktické vyuziti i jejich
pfinos pro soucasnou Dbioanalytickou chemii budou
predstaveny s cilem poukazat na nase ptistupy ve vyvoji
modernich elektrochemickych biosenzorickych systémd.

Tento pfispévek byl financné podporen Grantovou agenturou
Ceské republiky (projekt GACR 20-01589S).
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1P-01
PROBLEMATIKA KARN 0ZiNU Z POHI’ADU BIO-
ANALYTICKEJ CHEMIE

PATRIK BENOVIC*, ANDREA PURDESOVA, JOZEF
SOKOL

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita sv.
Cyrila a Metoda v Trnave, Nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava
benovic2@ucm.sk

Oxidacny stres, teda disbalans medzi antioxidativnymi
a oxidativnymi latkami v prospech oxidativnych latok, je
asociovany s nadorovymi ako i s neurodegenerativnymi
ochoreniami. Prave zuvedenych dovodov je potrebna
suplementacia  antioxidantami. = Antioxidantom,  ktory
disponuje okrem antioxidaéného ucinku i chelatacnym
ucinkom, ucinkom proti pokrocilej glykéacii a pH tlmivym
Gginkom, je karnozin'. Vsetky uvedené uginky karnozinu
mozno vyuzit na terapiu nadorovych ako ina
terapiu neurodegenerativnych ochoreni. Pre terapiu danych
ochoreni karnozinom je vSak nutné podavat karnozin
spolo¢ne s1nh1bitormi karnozinaz teda s karnostatinom
a bestatinom’

Pre khmcké Studie zamerané na terapiu spominanych
ochoreni karnozinom je vSak potrebné disponovat
validovanou a spolahlivou metéodou stanovenia karnozinu.

Na stanovovanie karnozinu, ako z matrice tkaniva, tak
iz matrice séra, sa vyuzivaju najmd separatné techniky
reverzne fazovej vysokoucinnej kvapalinovej chromatografie
ako i chromatografia zalozena na principe idnovej vymeny .
Taktiez sa dd na stanovovanie karnozmu Vyuth
i separaéna technika kapilarnej elektroforézy®. Dostupna je
taktiez komeréna metdda stanovovania karnozinu ato
imunochemicka metéda ELISA.

Tato prace vznikla za podpory grantu 025UCM-4/2021.
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1P-02
STUDIUM RADIACNI STABILITY EXTRAKCNICH
SYSTEMU NA BAZI N-DONOROVYCH CINIDEL BTP,
BTBP A BTPHEN
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DMYTRO BAVOLb RICHARD J. M. EGBERINK“,
WILLEM VERBOOM“, VASILY A. BABAIN!

“ Fakulta jadernd a fyzzkalne inZenyrska, CVUT v Praze,
Brehova 7, 115 19 Praha 1, ® Ustav anorganické chemie, AV
CR, Hlavni 1001, 250 68 Rez u Prahy, ¢ Laboratory of
Molecular Nanofabrication, Unzverszty of Twente, P. O. Box
217, Enschede, 7500 EA, Nizozemsko, ¢ Laboratory of
Sensors, ITMO University, Lomonosova St. 9, Saint
Petersburg, 191 002, Ruska federace
petr.distler@fjfi.cvut.cz

Byly testovany extrakéni vlastnosti a radia¢ni stabilita
systéml s extrakénim c¢inidlem CyMes,-BTBP (Schéma 1)
a s maskovacimi  ¢inidly (SO;H),-BTP, (SO;H),-BTBP
a (SO3;H),-BTPhen. Tato ¢inidla jsou perspektivni pro
separaci trojmocnych minoritnich aktinoidd a lanthanoidt pti
piepracovani ozafené¢ho jaderného paliva. V ramci studie byl
zkouman vliv i) davky (az do vySe 500 kGy pfi ozafovani
urychlenymi elektrony), ii) pfitomnosti druhé fdze béhem
ozafovani, iii) koncentrace HNO;, iv) teploty na extrakéni
vlastnosti a radia¢ni stabilitu. Nejvétsi pozitivni vliv na
studované systémy prokdzala ptitomnost druhé faze b&hem
ozafovéani. Metodou HPLC-MS byly urceny hlavni de[gradacm
produkty/adukty vznikajici béhem ozafovani systémi .

N —
CH; N N CHj

HyC CH
3 \N N/ \ 3

__/ \

N N
CH HaC
CHy ° % e,

Schéma 1. Struktura CyMe,-BTBP

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR (Centrum
pokrocilych aplikovanych prirodnich ved,
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000778) a grantii Horizon 2020
Euratom Research and Innovation Programme of the
European Union (GENIORS, H2020-755171, a FREDMANS,
101060800).
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1P-03
NOVE METODY URCOVANI PALIVOSTI CHILLI
PAPRICEK

RADEK JERGA, PETR BARTAK, JANA SKOPALOVA

Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12,
779 00 Olomouc

radek.jerga0l@upol.cz

Kapsaicinoidy, zejména kapsaicin, jsou pifirodni
alkaloidy produkované rostlinami z rodu Capsicum, které se
souhrné oznacuji jako chilli papricky. Tyto papricky se
vyznaCuji rtznou palivosti, kterd je zplisobena prave
mnozstvim kapsaicinoidl. Z tohoto divodu jsou celosvétové
pouzivany jako kofeni do nejriznéjSich  potravin.
Kapsaicinoidy nalezly uplatnéni také v mediciné diky svym
analgetickym ucinkdm, kdy se pouzivaji nejcastéji pro lecbu
chronickych bolesti, napiiklad ve formé masti nebo naplasti’.

Jednotlivé odrudy chilli papricek obsahuji rozdilné
mnoZstvi kapsaicinoidii, a proto se lze sctkat s paprickami
sriznou palivosti. Obecné zavedenou stupmc1 jsou
Scovilleho jednotky palivosti (SHU)?. Ty pfitazuji kapsa1c1nu
palivost 16 000 000 SHU a od jeho obsahu (ale i obsahu
dalsich kapsaicinoidl) se odviji palivost samotné papricky.
Pro objektivni urcovani palivosti chilli papricek a kontrolu
mnozstvi kapsaicinu v IéCivych piipravcich jsou vyvijeny
analytické metody, znichz nejvice vyuzivanou je HPLC
s riznymi zpusoby detekce.

Kwvili eliminaci potieby drahé instrumentace (zejména
u LC-MS systémil) 1ze jako dobrou alternativu pro stanoveni
mnozstvi kapsaicinoidﬁ pouzit elektrochemické metody. Pro
zjednodusSeni ptipravy vzorku a urychleni analyzy je Vyhodne
pouziti adsorpénich voltametrickych technik®. Tato prace se
zabyva vyuzitim ex-situ metody, kdy se analyt adsorbuje
z methanolového extraktu a analyzuje v Cistém elektrolytu.
Vyuzivana je zde technika cyklické square-wave voltametrie,
kdy je kapsaicinioid adsorbovany na pracovni elektrodé
kratkou dobu oxidovan pfi konstantnim potencialu, vznikly
produkt je katodicky redukovan a nasledné anodicky
oxidovan. Pro srovnani vysledkd je pouzita HPLC metoda
s elektrochemickou detekei.

Tato prace vznikla za podpory grantu DSGC-2021-0191 New
Approaches  for  Electrochemical — Determination  of
Capsaicinoids, vramci projektu OP VVV ,, Zkvalitnéni
schémat Doktorské studentské grantové soutéze a jejich
pilotni implementace* CZ.02.2.69/0.0/0.0/19_073/0016716.
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STANOVENIE FOSFORU VYSOKOROZLISOVACOU
ELEKTROTERMICKOU MOLEKULOVOU
ABSORPCNOU SPEKTROMETRIOU

JAKUB MASAC, FRATNISEK CACHO

Slovenska technicka univerzita v Bmtislaye, Fakulta
chemickej a potravinarskej technologie, Ustav analytickej
chémie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava
Jjakub.masac@stuba.sk

Tato praca sa zaobera optimalizaciou a validaciou
analytického postupu na stanovenie fosforu vo vzorkach
napojov a hnojiv pomocou vysokorozliSovacej molekulovej
elektrotermickej absorpénej spektrometrie s kontinualnym
zdrojom Zziarenia. Analyza prebichala na atémovom
absorpnom spektrometri  Analytik Jena contrAA 700
(Analytik Jena AG, Jena, Nemecko). Princip metddy spociva
vo vytvoreni dvojat(')movej molekuly PO a naslednej absorpcii
elektromagnetického  Zziarenia plynnyml molekulami pri
vinovej dizke 324,6161 nm (cit."). Molekuly PO boli
generované Vv elektrotermickom atomizatore. V teplotnom
programe boli optimalizované dva parametre: teplota
pyrolyzy, ktorej hodnota bola 750 °C a teplota tvorby
molekuly, ktord bola 2650 °C. Nésledne bol skimany aj vplyv
interferentov. Sest’ testovanych ionov (Si, As, NO,, Mn, Na
aMg) nemalo vyrazny vplyv na zmenu signalu, zatial' ¢o
dalSich Sest’ interferentov sa vyraznou mierou podielalo na
znizeny signalu (Ca, Cu, K, Ni, Cr a Al). Metoda je linearna
v dvoch rozsahoch 1-10 mg 1" a 1050 mg l’ Hodnota LOD
bola 0,3 mg " a hodnota LOQ bola 0,9 mg 1!

Tato praca bola podporovand Vedeckou grantovou agentiirou
VEGA MS SR a SAV (projekt & 1/0159/20).
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1P-05

DETERMINATION OF NEUROPHARMACEUTICAL
DRUG MEPHENOXALONE IN HUMAN SERUM
USING SCREEN-PRINTED SENSORS WITH BORON
DOPED DIAMOND ELECTRODE

OLEKSANDR MATVIEIEV, RENATA SELESOVSKA

University of Pardubice, Faculty of Chemical Technology,
Institute of Environmental and Chemical Engineering,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, Czech Republic
oleksandr.matvieiev@student.upce.cz

The scientific and technological process stimulates the
development of new electrode materials to increase the
sensitivity and selectivity of electroanalytical methods. Boron-
doped diamond (BDD) represents an excellent material with
anumber of advantages such as: wide usable potential
window, low background current, low current noise, chemical
resistance, and resistance to passivation?. BDDE has become
widely used for the determmatlon of drugs, pesticides,
biologically active substances etc.’ Screen-printed sensors
(SPS) are becoming increasingly popular due to its tailored
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design, low cost, and easy mass production, thanks to which
their can be used as a disposable sensors. The newly
introduced sensor combines advantages of SPE and BDDE
and anables apphcatlons in point-of-care testing®.

Mephenoxalone is an active substance in neuro-
pharmaceuticals and tranquilizers that is used to treat anxiety
in humans. In this work, the electrochemical oxidation of this
drug was studied for the first time and a method for its
determination using BDDE was developed. The proposed
procedure was transferred to printed sensors and successfully
applied in the analysis of model solutions, pharmaceutical
preparations, and especially of human serum.

This work was supported by the grant project of The Czech
Science Foundation (project No. 20-01589S) and by The
University of Pardubice (projects No. SGSFChT 2022 001).
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VOLTAMETRICKE STANOYEN] PSILOCINU
A PSILOCYBINU S POUZITIM 3D TISTENYCH
ELEKTROD
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JANA SKOPALOVA®, TOMAS NAVRATIL?

“ Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovskeho AV CR, v.vii,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8, ® Karlova Univerzita,
Prirodovedecka fakulta, Katedra analytické chemie, UNESCO
laborator elektrochemie, Zivotniho prostiedi, Albertov 6,

128 00 Praha 2, ¢ Univerzita Palackého v Olomouci,
Prirodovédecka fakulta, Katedra analytické chemie,
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tomas.navratil@jh-inst.cas.cz

Psilocybin  ([3-(2-dimethylaminoethyl)-1H-indol-4-yl]-
dihydrogen-fosfat) je pftirodni alkaloid vyskytujici se
vruznych houbach, napt. rodu Psilocybe (lysohlavka),
pouzivany pro naboZenské i lékafské ucely, a také jako
halucinogenni  droga. Psilocybin je v lidském téle
metabolizovan na psychoaktivni psilocin, ktery je agonistou
serotoninovych receptori 5-HT2A. Je Zodpovedny za Zmeny
ve vnimani, naladé a mysleni, mize zpusoblt zmeény
vproZivani &asu, prostoru a sebe sama'”. Vzhledem
k pouzivani uvedenych latek v psychiatrii a vysokému
potencialu jejich zneuziti, musi byt psilocin a psilocybin
stanovovany nejenom v Cistém stavu, ale je potfeba
monitorovat 1 jejich  hladiny, pfipadné¢ hladiny
jejich metaboliti v télesnych tekutinach (tj. v krvi a moci).
Pro tyto ucely je nutné vyvijet rychlé, snadné, selektivni
a citlivé analytické metody, mezi néz voltametrické techniky,
jakozto alternativa k nejcastéji pouzivanym
chromatografickym metodam, bezesporu patii.

Velkym pfinosem v rozvoji elektroanalytickych technik
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mohou byt nové elektrodové materialy, k mmz se v posledm
dob& fadi materialy pouzitelné pro 3D tisk*®. Cilem nasi
studie bylo vyvinout 3D tiSténou elektrodu, Vhodnou pro
stanoveni psilocinu a psilocybinu, pfipadné jejich metabolita
a derivatd, kterou lze dale podle potfeb modifikovat. Mezi
vyhody takovychto elektrod patii nizky proud pozadi, dobie
vyvinuté signaly analytli, levna, rychld, snadna vyroba
a moznost tisku v pozadovaném tvaru, plose atd.

Tato prdce vznikla za podpory granti GA CR 20-015898,
Specifického vysokoskolského vyzkumu (projekt SVV260560)
a GA UK (projekt 373521).
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MULTIPLICATION OF UREA SITES - IMPACT ON

BINDING PHOSPHATES
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The formation of supramolecular complexes between
ligands and anions is a fundamental process in nature.
Consequently, anion recognition represents an attractive
research topic important in biological and environmental
issues!. Chemists have already synthesized a variety of
compounds with remarkable efficiency. However, systems
offering their real-life application are usually rare.

In our work, we focused on the synthesis of urea-based
units suitable for binding phosphates. These units were tested
for their selectivity and binding efficiency. Then, were
attached to the dendritic carriers. The immobilization of the
binding motif to these carriers was done to improve its
recycling, whlch was  successfully — performed by
nanofiltration’. Moreover, dendritic receptors in the solution
with a low concentration of dihydrogen phosphate offer
a cooperative complexation mode, which even amplifies the
binding selectivity. For weaker complexes, with chloride, no
effects similar can be found (Fig. 1). According to these
findings, the anchoring seems to be favourable and provides
advantages for phosphate separation.


http://www.icpf.cas.cz/en/department-analytical-chemistry
http://www.icpf.cas.cz/en/department-analytical-chemistry
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Fig. 1. Cooperative (dendrimer+H,P0O,*) vs. non-cooperative
(dendrimer+CI') binding mode
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This work was supported by Czech Science Foundation
(GACR 18-121508), and by the grant of Specific university
research (UCT) A2 _FCHI 2022 014.
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Vyvinuté fluorescencné a extrakéné fluorescencné
metody na stanovenie Bi (III) su zalozené na tvorbe tazko
rozpustného i6nového asociatu (IA) medzi jodidovym
komplexom Bi (III) a astrafloxinom. V dosledku tvorby
agregatov  fluorescencia  astrafloxinu  klesd.  Sucasne
s poklesom intenzity hlavného fluorescenéného piku farbiva
vznikd rezonanény pik rozptylu svetla, intenzita ktorého sa
zvySuje so zvySovanim koncentracie Bi (III) v pripade
luminiscencnej metddy. V pripade extrakéného postupu sa IA
extrahuje amylacetitom a dalej sa rozklada po pridani
alkoholu.

Vyvinuta nové fluorescencna metdda stanovenia Bi (I11)
je zalozena na vzniku iénového asociatu (IA) Bi (III)
s jodidovymi i6nmi a astrafloxinom. V dosledku tvorby
agregatov IA fluorescencia astrafloxinu v oblasti 583 nm
klesd.  Sucasne s poklesom intenzity  hlavného
fluorescenéného piku farbiva vznika rezonanény pik rozptylu
svetla pri 542 nm, intenzita ktorého so zvySovanim
koncentracie Bi (III) proporcionalne stipa. V pripade
extrakéného postupu sa [A extrahuje ekologicky prijatelnym
rozpustadlom, ktorym je amylacetat, pricom takmer uplna
extrakcia IA sa dosahuje pri vyuziti uz 0,2 ml amylacetatu.

Optimalne podmienky pre bezextrakéni metodu su
0.1 M HCI, 0,013 M KI, 9,5-10° M astrafloxinu. V pripade
extrakénej metody s koncentracie reagentov také isté. Objem
roztoku s analytom je 20 ml, objem amylacetatu je 0,2 ml,
objem etylalkoholu je 4,5 ml.

LOD bezextrakénej fluorescenénej metody je 6,0-10° M
Bi(III), extrakcia zlepSuje citlivost takmer 8-krat (8,0-10” M).
Pri optimalnych podmienkach je kalibra¢na krivka linearna
vrozsahu od 1-107 M do 1,2:10°° M Bi(Ill), v pripade extrak-
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&nej metody je linearita v rozsahu od 2,0-107® do 2,5-107 M

Bi (I1I).
Extrakéna fluorescentna metdéda s astrafloxinom
vykazuje  lepSiu  citlivost ako  vic§ina  znamych

fluorescenénych metdd prezentovanych v literatire, pricom
extrakény postup vyzaduje len minimalne mnozstvo
netoxického rozpustadla (0,2 ml amylacetatu). Po validacii
bola metéda pouzitdi na stanovenie bizmutu vo
farmaceutickych pripravkoch.
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ELEKTROCHEMICKE VLASTNOSTI )
MONOKRYSTALICKYCH BOREM DOPOVANYCH
DIAMANTOVYCH ELEKTROD S KRYSTALOVOU
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Borem dopovany diamant (BDD) je unikatni elektrodovy
material, protoze nabizi mnoho vyhodnych
elektrochemickych  vlastnosti. Mezi ty patii Siroké
potenciadlové okno, nizky proud pozadi a velké prepéti
kysliku. Krystalova orientace, terminace povrchu a obsah
boru maji velky vliv na elektrochemické chovani konkrétnich
BDD elektrod'. Monokrystalické BDD elektrody jsou
relativné malo studovany kvili riznym vyzvam pii vyrobe,
protoze je dulezité ziskat dobfe definované, dostatecné
dopované  monokrystaly s vhodnou  velikosti  pro
elektrochemické studie. Pfi vyrobé se pouziva technika
vysokého tlaku a teploty (HPHT) a technika chemické
depozice par (CVD). Dosud byly studovany elektrochemické
vlastnosti BDD monokrystalickych elektrod s orientaci {100},
{110} a {111}*.

V této praci bylo studovano dvanact monokrystalickych
BDD elektrod vyrobenych technikou CVD, liSicich se
krystalovou  orientaci ({113}, {115} a  {118})
a koncentraci boru (4'1019 cem > az 1,1-10% cm73). Studovan
byl ptivodni ,,as grown“ (H-terminovany) povrch a O-termi-
novany povrch ziskany upravou v kyselém prostfedi (horka
H,SO; + KNO;) a pomoci ozonového plazmatu.
K tupravé O-terminovaného povrchu byla déale pouzita
i anodicka aktivace (0,5 mol dm ® H,SO04, 2,4 V, 10 min).

U v8ech elektrod byla provedena elektrochemicka
charakterizace povrchu pomoci cAyklické voltametrie
redoxnich markert vnittni ([Fe(CN)s]* ™ a dopamin/dopamin
-o-chinon) i vn&jsi ([Ru(NH;)s]*"*", [IrCl]* ™ a FeMeOH™)
sféry. U povrchi s krystalovou orientaci {113} a {115}
a vys$§i koncentraci boru byla pozorovana rychla kinetika
elektronového prenosu.

Tato prace vznikla za podpory grantii Grantové agentury

Ceské  republiky [projekt 20-03187S] a Specifického
vysokoskolského vyzkumu UK [SVV 260560].
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2L-02
Co™, Zn**, Ni*', Cu¥* KOMPLEXY AZAMAKROCYKLU
— ELEKTROCHEMICKA STUDIE
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Molekularni elektronika je progresivni smér moderni
materialové chemie. Zabyva se vyvojem elektronickych prvki
na urovni jedné molekuly. Jednim ze smérd vyzkumu jsou
komplexy rdzné substituovanych azamakrocyklll. Piednosti
téchto molekul je jejich stabilita a dobfe definovana
syntéza'~.

Cilem studie bylo zjisténi vztahti mezi strukturou,

vlastnostmi a redoxnim chovanim mononuklearnich
komplexi derivati cyklamu (obr. 1). Ligandy byly
substituovany skupinami ovliviiujicimi  elektrochemické

chovani, hlavnim redoxnim centrem komplexd byly kovy
Co*, Zn*, Ni*" a Cu*".

Obr. 1. Cyklam

Proces komplexace a elektrochemické vlastnosti byly
studovany ve vodném prostiedi pomoci polarografie, cyklické
voltametrie na visici rtutové kapce, stacionarni elektrod¢ ze
skelného uhliku a voltametrie na rotujici diskové elektrodé ze
skelného uhliku. Pro sledovani procesu komplexace a pro
charakterizaci pfipravenych molekul byla pouzita také
UV/VIS spektrometrie.

Zakladni azamakrocykly prosté jakychkoli kovi jsou
elektrochemicky inertni. Modifikaci ligandi dochazi ke
zméné jejich koordinacnich piipadné redoxnich vlastnosti.
U vytvorenych komplexti ztistava hlavnim redoxnim centrem
vzdy kov. Vysledné elektrochemické chovani celého systému
zavisi na intramolekularni komunikaci (modifikovaného)
ligandu a koordinovaného kovu. Ziskané vysledky umozni
optimalizaci dal§ich molekul vhodnych pro uvedené vyuziti.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR GA21-23261S
a institucionilni podpory RVO 61388955.
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SIGNAL GENERUJICiCH MOLEKUL
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V klinické laboratorni diagnostice jsou pro kvantifikaci
diagnosticky vyznamnych biomolekul rutinné vyuzivany
imunoanalytické indikatorové metody (ELISA, FIA, CLIA).
V principu jsou tyto metody zaloZeny na specifické afinitni
izolaci stanoveného analytu protilatkami fixovanymi na pevné
fazi. Ptidani dalSich protilatek znacenych co nejcitlivéjSim
znatenim (enzymy, fluorofory) je odpovédné za vysledny
signal, ktery je umérny hladiné stanoveného biomarkeru.

Alternativou k témto metodam jsou elektrochemické
biosenzory, které jsou konstruovany jako jednoducha zatizeni,
ktera mohou spliiovat kritéria Point-of-care testing (POCT)
a fungovat jako screeningové tesy. Hlavni vyzvou je vSak
nejen vybér vysoce specifickych protilatek, ale také typ signal
generujicich molekul. Mohou tak najit uplatnéni v oblasti
biochemické diagnostiky pro stanoveni nadorovych markert,
zanétlivych proteind, v kontrole kvality potravin pro zachyt
piipadné bakterialni kontaminace, toxinti apod.

Vedle enzymi lze pro znaceni protilatek vyuzit také
rizné nanomaterialy, napf. kvantové tecky (QDs), nanocastice
zlata, stiibra ¢i platiny (AuNPs, AgNPs, PtNPs), jedno-nebo
vicesténné uhlikové nanotrubice (SWCNTs, MWCNTs),
foton-upkonverzni nanocastice (UCNP). Vyhodou pouziti
nanomaterial je vys§i citlivost, stabilita a moznost

multiplexni analyzy vice stanovovanych analytt najednou’™.

Tato prace vznikla za podpory projektu Grantové agentury
CR ¢ 20-01589S.
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ZALOZENYCH NA ACYLSLOUCENINACH
PRVKU 14. SKUPINY
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Acylgermany se v praxi vyuZzivaji jako fotoiniciatory
radikalovych polymerizaci v dentdlni mediciné (preparat
Ivocerin) zejména diky nizké toxicité. Nicméné vzhledem
k nezanedbatelné cené organogermaniCitych  sloucenin
existuje snaha pfipravit alternativni derivaty, které by byly
levnéj$i a zarovenn absorbovaly spiSe dlouhovinnéjs$i zareni
(kvili efektivngj$imu vytvrzovani polymerizacni smési
v objemu). Proto se v soucasnosti vénuje zna¢na pozornost
acylstannanim jako nejblizsi Ipfibuzné strukturni  tfidé
z hlediska fotochemické reaktivity .

Krom¢ standardnich metod charakterizace novych
fotoiniciatort (UV-VIS spektroskopie, kvantové vytézky
Stépicich reakcei) se da pii studiu jejich elektronové struktury
svyhodou pouzit nezdvisly pfistup zaloZzeny na
voltametrickych metodach?. JelikoZ prvni reakce pienosu
elektronu byva v aprotickém prostiedi u vétSiny acylderivati
reverzibilni, 1ze potom ziskané redukéni potencialy piimo
korelovat jednak s polohami spektroskopickych absorpénich
past, jednak s teoreticky vypocétenymi orbitadlnimi energiemi
(SOMO) ¢i ptimo porovnéavat s hodnotami piedpoveézenych
termodynamickych redoxnich potenciali.

V ramci ptispévku bude diskutovan vliv perifernich
substituenti na posuny prvniho redukéniho potencidlu
u pocetné skupiny latek liSicich se (a) centralnim atomem (Si,
Ge, Sn), (b) poétem centralnich atomi (jedno- az trojjaderné
derivaty), (c) po¢tem acylovych skupin (1-4), (d) zptisobem
propojeni u vicejadernych sloucenin. U latek s vice redox
centry bude zhodnocen pozorovany rozsah -elektronové
konunikace / delokalizace. Krom& polyacylderivatd bude
okrajové vénovana pozornost halogenderivatim a enolatim,
které se uplatiiuji jako dilezité meziprodukty pii syntéze.

Tato préice vznikla za podpory grantu GACR 21-232618,
projektu  NAWI Graz a instituciondalni podpory RVO
61388955.
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Mechanismus elektrochemické redukce série Sesti cone-
kalix[4]aren-bis nosylati (aryl esteri 4-nitrofenylsulfonatt)
byla studovana pomoci DC-polarografie a cyklické
voltametrie v bezvodém DMF. EPR spektroelektrochemie
umoznila identifikaci produktd, experimentdlni data byla
korelovéna s kvantovymi vypocty. Pro srovnani byly stejnym
zpisobem studovany fragmenty a piedpokladané produkty
jako modelové latky.

Vsechny studované bis-nosylaty se v prvnim kroku
reverzibilné redukuji dvéma elektrony na bis-radikalkationty.
Kazdy z obou neparovych elektront je tedy lokalizovan na
jednom z nosylatii. Ve druhém elektroredukénim kroku jsou
oba nosylaty soucasné redukovany dvéma elektrony, pfi¢emz
dojde k jejich $tépeni na dva 4-nitrosulfinatové ionty a na bis-
fenolat kalixarenu. Toto elektroreduktivni generovani
arylsulfinati je vyznamna z elektrosyntetického hlediska.
Aktivované aryl sulfinaty, jejichz syntéza a izolace je obtizna,
1ze takto snadno v roztoku pfipravit elektrochemickou redukcei
nosyl estert.
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Price byla financné zajisténa grantem GACR 21-23261S
a institucionalni podporou RVO 61388955. Autori dékuji
M. Rezankové za syntézu ldatek a prof P. Lhotdkovi (oba
VSCHT) za cennou diskusi.
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Cibalackroty pfedstavuji Jeden z typt chromofort
studovanych pro singletové 3tépeni'”?. Efekt singletového
Stépeni je velmi aktualni z divodu jeho vyuZiti pro zvyseni
ucinnosti solarnich ¢lanki. Pro dal§i vyvoj a aplikaci je
studium redoxnich vlastnosti nezbytné.

Pro studované derivaty cibalackrotu je typicka redukce
ve dvou reverzibilnich krocich mechanismem EE a obdobné
oxidace ve dvou reverzibilnich krocich. Prvni redukéni/
oxidac¢ni krok je spojen s tvorbou stabilniho radikdlového
aniontu/kationtu. EPR spektrum pozorovaného radikalu je
velmi uzké, je v ném patrnd S$patné rozliSend hyperjemna
struktura a sklada se z jediné Siroké ¢ary Gaussovského tvaru.
Pozorovani hyperjemné struktury bylo mozné pouze
vyjmeéné u nékterych derivatd a bylo k tomu nutné snizit
modula¢ni amplitudu pod 0,1 G, modula¢ni frekvenci na 10
kHz a mikrovinny vykon na 0,2 mW. Z divodu pfili§ velkého
mnozstvi Stépicich konstant v izkém spektru, kde mnoho z
nich je nerozliSenych a skrytych v Sifce ¢ary, v§echny pokusy
o analyzu spekter vedly k mnoha kombinacim Stépicich
konstant, pro které simulované spektrum dobfe odpovida
namétenému spektru.

Z hlediska symetrie molekuly jsou v EPR spektru
ekvivalentni oba dusiky a 4 dvojice protonti imidazolové ¢asti
molekuly, a také oba protony v poloze para, 4 protony
v polohach orto- a 4 v polohach meta- na fenylech. Vypodty
ukazuji, Ze celd molekula s vyjimkou fenyld je témef v roving.
Fenyly jsou oproti zbytku molekuly vytocené o 45° a je na
nich lokalizovana jen mala ¢ast spinové hustoty, takze
i $tépici konstanty fenylovych protont jsou malé. Ke zdanlivé
beznadéjné analyze naméfeného EPR spektra a k pfirazeni
Stépicich  konstant  napomohlo  zméfeni  vybranych
deuterovanych cibalackrotii a DFT vypocty.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 21-23261S
a institucionalni podpory RVO: 61388955.
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Cyklopentadienylové titanocendihalogenidy jsou Siroce
pouzivany jako katalyzatory pti riznych chemickych
pfeménach. Vedle toho bylo zjisténo jejich potencialni vyuziti
jako cytostatik v 1é¢bé onkologickych onemocnéni. Prvnim
metalocendihalogenidem, ktery prosel kllnlckyml testy jako
chemoterapeuticky 1¢k, byl titanocendichlorid' Cp,TiCl,.
Chemoterapeutika na bazi titanocenu jsou oslavovana jako
potencialné velmi vyznamnd, avSak dosud neprozkoumana
kategorie cancerostatlk kterd stoji za dalsi zkoumani.

Nedavné studie™ prokazaly vys$si cytotoxicitu u fady
derivatt  difluoridi  titanocenu ve srovnani s jejich
dichloridovymi analogy. Rovnéz pokud jsou zavedeny vhodné
substituenty, cytotoxicita a bunéfnd specifita nové
vytvofenych derivatl muze byt zna¢né zvySena. Abychom
porozuméli molekularnimu mechanismu u¢inku a mohli
pfedpovidat déje probihajici béhem chemickych procest
v tkani, je dulezité chovani titanocenovych halogenidii béhem
redoxnich procest. Proto byly pomoci standardnich
elektrochemickych metod zkouméany redoxni vlastnosti

titanocenovych  difluoridi a  dichloriddi a  ziskané
experimentalni vysledky byly porovnany s vypocty DFT.
Hlavni d@raz byl kladen na vliv  substituce

cyklopentadienylového kruhu (Cp) a typu halogenidového
aniontu na redoxni charakteristiky.

@i, @, e,
T e

Schéma. Studované
dihalogenidi

struktury cyklopentadienyl titanocen

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 21-23261S a
instituciondlni podpory RVO: 61388955.
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VOLTAMMETRY WITH LINEAR SCAN
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TRNKOVA
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For the study of electrode processes cyclic voltammetry
(CV) is one of the most widely used electrochemical methods.
It is a versatile technique that allows 1nvest1gat1ng the redox
properties of the electrochemical systems'™>. The aim of our
electrochemical research is a deeper understandlng of the
effect of electrode surface morphology and chemistry on the
redox and adsorption behavior of the investigated substance.
Further information beyond the CV can be prov1ded by
elimination voltammetry with linear scan (EVLS)*®, which is
most successfully applied to systems of a rever51ble nature. It
is possible to monitor the influence of various experimental
parameters on the electron transfer of studied analytes. EVLS
answers the question of what processes are hidden under CV
curves and how electron transfer works on different electrode
surfaces respectively in different electrolyte solutions. Using
selected carbon electrodes and chosen EVLS functions we
studied CV responses of redox probes [Fe(CN)s]*’*and [Ru
(NH;3)s]*"*, which are very often used as redox probes
undergoing electron transfer via a simple outer-sphere
mechanism. The processing of CV data by the elimination
procedure indicated completely new facts, which were
discussed with regard to previously published works7 10,

The work has been financially supported by the project:
MUNI/A/1539/2021.
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Biologicky aktivni latky jsou casto malo stabilni
slouceniny, mohou byt malo rozpustné¢, nebo dokonce
nerozpustné ve vodném prostiedi. Zaclenéni téchto
nestabilnich molekul do lipidového prostiedi nabizi nové
moznosti jejich transportu, fizeného a cileného uvoliovani,
ale také jejich stabilizaci'.

Piispévek shrnuje poznatky o inkorporaci enzymi®>,
signalnich molekul* & piirodnich litek do lipidovych matric,
které jsou elektrochemicky neaktivni. Na zakladé¢ vybéru
lipidu a zvolenych podminek jsme pfipravili dva typy
lipidovych matric, a to lipozomy a lyotropni lipidové faze
popf. jejich nanocastice. Mezi nejprozkoumané;jsi lyotropni
nanostrukturni nosi¢e fadime kubozomy a hexozomy, které
jsou definovany jako koloidni nanocastice s vnitini
bikontinualni kubickou a hexagonalni strukturou'.

Bylo ukazano, jak v piipadé biosenzoru zalozeném na
inkorporaci membranového proteinu (sodno/draselna pumpa)®?,
nitrovanych alkend* & jinych oxidaénich-redukénich
aktivnich latek, Zze pouzité lipidové matrice stabilizuji tyto
relativné malo rozpustné a nestabilni latky. Nitrované mastné
kyseliny degraduji ve vodném prostiedi relativné rychle,
predevsim odstépenim NO radikalu. Jejich inkorporaci do
lipidovych struktur doslo kjejich stabilizaci az po dobu
nékolika dnti. Sodno/draselnd pumpa, jakozto membranovy
protein, vyzaduje pro vyzkum ve vodném prostiedi detergent
¢i inkorporaci do lipidovych struktur. Pfitomnost detergentu
zajiStuje rozpustnost membranovych proteini ve vodném
prostiedi, ale neumoznuje jejich stabilizaci, tedy zachovani
biologickych funkci na rozdil od inkorporace do lipidového
prostiedi.

Tato prdce vznikla za podpory RVO 61989592 a grantu
GACR 19-21237Y.
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KOMPLEXNI CHARAKTERIZACE CHEMICKY-
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DOPOVANYCH DIAMANTOVYCH ELEKTROD
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POMOCI LASERU
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Kontrolované zavadéni sp® uhliku do borem dopovanych
diamantovych (BDD) elektrod otevira moznosti navrhovani
elektrodového povrchu pifesn¢ podle potieby pouziti.
Selektivita a citlivost pro mnoho organickych latek mize byt
zvysena pravé diky piitomnosti sp uhliku, pfi¢emz vyhodné
vlastnosti BDD elektrod zistanou zachovany. Jednou
z moznosti zavedeni sp? uhliku je ozafovani povrchu BDD
laserem, které vede ke konverzi sp” na sp? uhlik. 5

V této studii byl pro uvedenou konverzi pouzit IC laser.
Elektrody s obsahem boru 8,7-10%° cm ™, pro které byl tento
laser pouzit, byly pted jeho aplikaci chemicky-mechanicky
lestény®. Prvni byl optimalizovan tok energie (laser fluence).
Hodnoceni limitu poskozeni BDD vrstvy a mira konverze
byla nasledn¢é charakterizovdina Ramanovou spektroskopii
a konfokalni mikroskopii. Optimalizované parametry laseru
byly poté pouzity na konverzi BDD povrchu: 100 %, 47 %,
10%, 5%, 1%, 0,5% a 0,1 % plochy elektrody. Jako
referentni material byla pouzita neozafena BDD elektroda.

Dale byly studovany elektrochemické vlastnosti BDD
elektrod po upravé laserem. Vysledky z cyklické voltametrie
v zékladnim elektrolytu (1M KCIl) naznacuji, Ze se zvySujicim
se obsahem sp” uhliku stoupa kapacitni proud. Dalsi méfeni
pro redoxni sondy vnitini sféry ([Fe(CN)¢]> ") jasné ukazuji,
7e smalou konverzi na sp” uhlik (0,1-1%), dochdzi ke
snizeni rychlosti pfenosu elektronu, ale pokud dochazi k vyssi
konverzi (47 %) rychlost pfenosu elektronu se opét zvysuje.
Na druhou stranu rychlost pienosu elektronu se neméni pii
pouiti redoxnich sond vn&jsi sféry ([Ru(NHz)s]*"*).

Finanéni podpora byla poskytnuta Grantovou agenturou CR
(projekt 20-031878).
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ELEKTROCHEMICKA CHARAKTERIZACE
CHYTREHO NANOTRANSPORTERU PRO CILENOU
LECBU
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Primyslova 595, 252 50 Vestec

Nadorova onemocnéni se v rozvinutych statech stavaji
nejcastéjSimi pri¢inami Gmrti. Nadory slinivky jsou velmi
agresivni. Nové zpusoby 1é¢by téchto zavaznych onemocnéni
mohou byt pro pacienty pfinosné. Intenzivné jsou hledany
molekuly vhodné jak pro diagnostiku, tak i 1écbu. Mezi tako-
vé lze zatadit i metalothioneiny (MT). MT je skupina protemu
vézajicich ionty t&Zkych kovi s fadou regulacnich funkci'.
S ohledem na vysoky obsah volnych sulfhydrllovych skupin
jsou intenzivng studovany elektrochemicky?. Priibéhy kiivek
pacientd mohou souviset jak s hladinou thiolovych sloucenin,
tak dalSich elektroaktivnich slozek a mohou byt asociovany
s nadorovym onemocnénim. V nasich piedeslych experimen-
talnich pracich byl navrzen nanotransportér doxorubicinu
(monitorovan spektrofotometricky a fluorimetricky) cileny
k nadortim slinivky. Zaklad nanotransportéru byl tvofen uhli-
kovymi nanotrubicemi (MWCNTs) a superparamagnetickymi
Casticemi oxidl Zeleza (SPION) o velikosti kolem 20-50 nm.
Castice SPION byly modifikovany specifickou aptamerovou
sekvenci cilenou k metalothioneinu. Aptamer byl ukotven
k SPION/Au nanocéstici. V piitomnosti heminu dochazi
k tvorbé kvadruplexové struktury s pseudoenzymatickou akti-
vitou, ktera byla sledovana pies vhodny indikatorovy systém
(TMB, ABTS). V prfitomnosti iontl kovii dochazi k blokovani
tvorby kvadruplexové struktury a poklesu peroxidazové akti-
vity. Ta byla sledovéna jak fotometricky, tak elektrochemic-
ky.

Zvysujici se koncentrace MT tak vede k nartistu pseudo-
peroxidazové aktivity. Navic byly jednotlivé ¢asti nanotrans-
portéru studovany pomoci gelové elektroforézy. Pritomnost
MT byla monitorovana elektrochemicky Brdi¢kovou reakci.
Byly sledovany typické signaly MT RS2CO (-1,15 V), Catl
(-1,25V), Cat2 (1,45 V) a Cat3 (-1,75 V).

Tato prace byla resena v ramci projektu CA18122 EURO-
CHOLANGIO-NET a evropské platformy pro nanomedicinu.
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Vyvoj umélych enzymi a jejich charakterizace jsou
v popfedi zajmu v oblasti katalyzy Jejlch mozné vyuziti ]e
zkoumano jak v reakcich pii syntéze, tak i v elektroanalyze'.
Vétsinou se jedna o jedno nebo vicejaderné komplexy médi.
Tyto nové syntetizované komplexy jsou sice piislibem v této
oblasti, avSak jejich problémem je nizka rozpustnost, a tak se
cela fada méfeni popisujici jejich katecholazovou odehrava
v prostfedi methanolu ¢i jiného nevodného rozpoustédla
ajako modelovy substrat je obvykle pouzit 3,5-di-ferc-
butylkatechol. Relativni porovnani ptipravenych katalyzatoru,
v ramci jejich charakterizace, nabizi parametry, které jsou
typické pro popis enzymem katalyzovanych reakci.
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Schéma 1. Struktury vybranych komplexi médi

Tento prispévek se tyka vlivu struktury u vybranych
biomimetickych komplexti médi (viz. schéma 1) na jejich
katecholazovou aktivitu viéi vySe uvedenym substratim.
K jejich charakterizaci byly vyuzity jak elektrochemické, tak
i spektrofotometrické techniky. Tato zékladni studie poskytu-
je dulezité¢ informaci pfi navrhu novych typt senzord pro
klinické aplikace.

Tato prdce vznikla za podpory grantu Grantové agentury
Ceské republiky (projekt GACR 19-03160S)
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VOLTAMETRIE 6-DIAZO-5-OXO-L-NORLEUCINU
(DON): STRUKTURNI SUBJEDNOTKY NOVYCH
PROTINADOROVYCH LECIV
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6-diazo-5-oxo-L-norleucine (DON, Schéma 1) je
nestandartni aminokyselina, kterd byla poprvé izolovana
z mikrobiodlnich ~ medii  neidentifikovanych  bakterii
nalezenych v peruanskych pudnich vzorcich.
Charakterizovana byla Dianem a spol. v roce 1956 ktery jiz
tehdy ptedpovédél jeji aplikace pfi 16¢b& rakoviny'.

ﬁ% o] o]
MOH
NH,
Schéma 1. Chemicka struktura 6-diazo-5-oxo-L-norleucinu
(DON)

DON v organismech
glutamin a reakce s
nukleovych kyselin®.

inhibuje enzymy vyuzivajici
})0_]6116 s biosyntézou amlnokysehn a bazi
DON je genotox1cky Slouzi vsak jako

zakladni  strukturni  jednotka nové  syntetizovanych
protmadorovych lé¢iv  minimalizujicich jeho negativni
vedlejsi ucmky

Tato prace Je zaméfena na zakladni elektrochemické
studium DON na visici rtutové kapkové elektrodé a elektrodé
z pyrolytického grafitu pomoci cyklické resp. square-wave
voltametrie. Byly zkoumany zavislosti na pH elektrolytu (2 —
12), rychlosti polarizace i koncentraci. Elektrochemicka
redukce DONu probiha difizné fizenym porcesem a
koncentracm zavislosti jsou linearni v rozsahu 0,6 az
100 pmol“I™" s limitem detekce (S/N = 3) 0,6 pmol-1™" resp.
10 pmol-1"". Dale byla testovdna moznost potentialniho
vyuziti DON jako elektrochemické sondy pro detekci
prechodi/zmén sekundarnich struktur DNA adsorbovanych na
povrchudu elektrod.

Tato prace byla podporena projektem SYMBIT reg. C.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financovaného z EFRR.
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Zneé1§tén1 zivotniho prostred1 orgamckyml polutanty je
byt skodlivé jiz v malych koncentrac1ch a proto je potieba
posouvat detekéni limity jejich stanoveni. Jednou z moznosti
zlepSeni detekéniho limitu pii elektrochemickém stanovéni
latek je pouziti porézni elektrody, ktera bude mit vétsi aktivni
povrch. V této praci byly porézni stiibrmé elektrody
ptipraveny nékolikakrokovym postupem zvanym praskova
metalurgie. Komeréni stiibrny prasek s velikosti castic do
200 um byl pouzit jako vychozi material. Tento prasek byl
slinovan né€kolika zplsoby. Prvni elektroda byla pfipravena
slinovani v plazmatu (SPS-spark plasma sintering) s pouzitim
ochranného okruzi tak, aby byl na prasek vyvijen béhem
slinovani minimalni tlak. Porozita v takto piipraveném
stiibrném  kompaktnim  vzorku nebyla  distribuovana
rovnomérné a byla vyrazn¢ vyss$i na okrajich vzorku. To by
z hlediska pouziti elektrody mohlo byt vyhodné. Porézni okraj
by zajistoval velkou aktivni plochu elektrody, zatimco méné
porézni jadro by Cinilo elektrodu odolngjsi. Dalsi elektrody
byly pfipraveny s vyuZzitim tak zvaného space holderu. Jedna
se o material (NH4HCOs), ktery byl smichan s praskovym
stiibrem v poméru 1:4, slisovan, a tak byly pfipraveny
polotovary pro praskovou metalurgii (green bodies). Space
holder byl rozlozen v muflové peci pii teploté 80 °C béhem
4 hodin. Porézni polotovary byly slinovany pii teploté 500 °C
a to bud’ v plazmatu po dobu 10 minut nebo v muflové peci
po dobu 20 hodin. Slinovani v plazmatu vedlo k uzavieni
malych port. Materidl obsahoval pouze velké pory, které
zlstaly po rozlozeném space holderu. Slinovani v muflové
peci zachovalo malé pory mezi Casticemi i velké pory po
Casticich space holderu.

Prezentované vysledky ukazuji, Ze zvolenou metodou
piipravy lze ovlivnit distribuci pdérd v ptipravenych
elektrodach. Dals$i vyzkum bude zaméfen na otestovani
jednotlivych materidli z hlediska elektrochemického chovani
a vhodnosti pouziti jako elektrody.

Tato préce vznikla za podpory grantu GACR 20-01417J.
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Modifikace nukleovych kyselin (epigenetika) jsou
spojovany s mnoha nadorovymi onemocnénini
a metabolickymi poruchami'™, Jednim z mnoha
epigenetickych mechanismi, bunkami vyuzivany Kk tizeni

exprese genl, je methylace DNA a pravé jeden
z methylovanych derivata guaninu (methylG),
N7- methylguanln je povazovan za biomarker DNA

methylace'. I kdyZ existuje velmi malo literarnich zdrojti
tykajicich se elektrochemické detekce N-methyl derivatl
guaninu, redukéni proces jiz zminéného N7-methyl derivatu
byl studovan na rtutové kapkové elektrode pom001 DC
polarografie, cyklické a diferenéni pulzni voltametrie™® a ke
zkoumani oxidacnich procestt N7-methylguaninu byly vyuzity
uhlikové a borem dopované diamantové elektrody’.

V nasi praci byla studovana elektrochemicka oxidace
IN-, 3N-, 7N- a 9N-methylG za ucelem objasnéni vztahu
struktury a funkce tj. mezi polohou methylové skupiny
a odpovidajicim oxida¢nim procesem na polymerni pencil
grafitové elektrodé (pPeGE). Z tohoto diivodu byly zkoumany
anodické voltametrické signaly methylG nejen s ohledem na
pH, iontovou silu roztoku, koncentraci analytu, ale
i s ohledem na polohu methylové skupiny v molekule G.
Ukézalo se, ze methylace G ovlivituje jeho oxida¢ni procesy

aoxidace je snadnéj§i v ptipad¢ substituce —CH; na
pyrimidinovém kruhu nez na imidazolovém kruhu.
Elektrochemické vysledky byly doplnény teoretickymi

vypocty HOMO energii v programu Spartan‘16 a Gaussian'l6.
Vzijemné porovnani teoretickych aexperimentdlnich dat
ukazalo, ze potencidlova poloha oxidacnich signalti rostouci
viad¢ IN- < G < 7N- < 3N- < 9N-methylG koreluje
s teoreticky ~ vypoctenymi  energiemi ~ HOMO/SOMO
a pfedpovézenymi termodynamickymi redox potencialy ve
vodé (CPCM).

Tato prdce vznikla za podpory projektu MUNI/A/1539/2021
(MSMT CR). Autori dekuji Mgr. Markété Bosdkové za pomoc
DpFi experimentalni prdci.
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Furfural (FF) a S5-hydroxymethylfurfural (HMF) maji
aldehydickou skupinu v konjugaci s dienem. Oba derivaty se
ziskavaji z biomasy, tedy z obnovitelného zdroje, coz je
vyznamné ekologicky i ekonomicky nebot' jde o dulezité
organické prekurzory, pro které jsou typické reakce
snukleoﬁly (napr jejich kondenzacnl reakce s aminy za
vzniku imind a jejich dal§i reakce'?). Elektrochemické
chovani samotnych FF a HMF ve vodném prostfedi je
pomérné dlouho znamé, detailni mechanismy jejich reakei,
zejména jejich casovy prubéh, vSak nebyly dosud plné
objasnény.

&
FF

OH

\

\_/

HMF

Diky tomu, ze aldehydicka skupina i jeji dusikaté
derivaty jsou elektrochemicky redukovatelné, monitoring
vzniku a pfemén intermediati a produkt kondenzacnich
reakci pomoci elektrochemickych metod je vhodny. V této
praci byla vyuzita zejména DC-polarografie a cyklicka
voltametrie nejen ke sledovani reakci FF a HMF s rtiznymi
primarnimi aminy, ale i k detailni revizi mechanismu samotné
redukce FF a HMF v §irokém rozmezi pH (0,17-11,29). Tim
tato studle navazuje na nase piedeslé prace s ftalaldehydem
(OPAY™

FF se redukuje v jednom kroku pii pH 0,17-3,06,
v neutralnim a zasaditém prostiedi vznikaji dvé viny, pficemz
potencidl druhého kroku nezavisi na pH. Chovani HMF je
podobné. Po ptidani vybranych primarnich amind 1ze pomoci
elektrochemické odezvy sledovat ¢asovy prubéh reakce. Bylo
zjisténo, ze rychlost a prubéh reakce zasadné zavisi na
substituci na a-uhliku pouzitého aminu.

Podékovani: GACR, grant 21-23261 S a RVO 61388955.
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Ce**-DOPED PHOSPHORS PREPARED BY
SINTERING OF MICROSPHERES OF YAG-ALO;
GLASS-CERAMIC COMPOSITES
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“ FunGlass — Centre for Functional and Surface
Functionalized Glass, Alexander Dubcek University of
Trencin, Studentskd 2, 911 50 Trencin, ® Joint Glass Centre of
the IIC SAS, TnUAD and FChPT STU, Trencin, Studentskd 2,
911 50 Trencin, Slovakia

alena.akusevich@tnuni.sk

In the present work we report on preparation and
characterisation of compact samples prepared by hot pressing
of glass microspheres powders in the Y,05-Al,03 system with
eutectic composition doped with various amount of Ce*" ions.

The prepared glass microspheres were found to be XRD
amorphous. The DSC analysis revealed the two exothermic
peaks of yttrium aluminate glasses correspond to the
crystallization of the YAG phase in the temperature range
from 938 to 1100°C (ref.").

The bulk glass was prepared at temperature 840 °C with
dwell time 0 min, applying the pressure of 40 MPa. The glass-
ceramic samples were prepared at temperatures 1000 °C and
1100 °C with the dwell time 30 and 60 min.

Optimization of time-temperature-pressure regime led to
successful preparation of translucent bulk glass and YAG:Ce-
Al O5 glass-ceramic from the eutecnc glass composition with
high proportion of crystalline Ce*"-doped YAG phase under
relatively mild conditions and in a short time. Glass/glass-
ceramics emit high intensity blue/green-yellow light when
exciteed in UV or blue region of the spectrum. The decay
kinetics of Ce®" in glass ceramics obtained by sintering at
different temperatures (1000 °C and 1100 °C) was single
exponential with a decay tlme of 65 ns, Wthh is similar to the
values reported for YAG:Ce®* phosphors

However, further optimization of dopant concentration
in YAG host is required to increase the emitted light intensity
and material performance as a potential candidate for
application in pc-WLED lighting applications.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-17-0049
and by grant VEGA 1/0476/22. This item is a part of
dissemination activities of project FunGlass. This project has
received funding from the European Union’s Horizon 2020
research and innovation programme under grant agreement
No 739566.
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ZAJIMAVE MAGNETICKE VLASTNOSTI
KOMPLEXU PRECHODNYCH KOVU

S MAKROCYKLICKYMI LIGANDY
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Vramci systematického vyzkumu jednomolekulovych
magnetd (single-molecule magnets — SMMs) byly pfipraveny
Fe(Il), Co(I) a Ni{dD komplexy S pyrldlnovyml
makrocyklickymi ligandy 15pyN;O,' a L1-L3? (obr. 1)
s koordinan¢im c¢islem sedm a pentagonalné bipyramidalni
geometrii'?. Vyménou axialnich koligandi nebo zménou
funkéni skupiny v pendantnich ramenech bylo mozné u téchto
komplext ovliviiovat magnetickou amzotropu jejiz zvySeni je
nezbytné pro prlpravu efektivngjiich SMMs'?

Dale byly pfipraveny a zkoumany oktaedrlcke Fe(Il)
komplexy s makrocklickymi ligandy typu Py,-C (obr. 1)
odvozenymi od cyklamu (1,4,8,11-tetraazacyklotetradekan)
ve snaze o pfipravu multifunkénich magnetickych materialt
kombinujicich tzv. kfizeni spinovych stavii (spin crossover)
s jednomolekulovym magnetismem. Tohoto spojeni mélo byt
dosazeno bud’ zavedenim vhodne koordinujici se funkéni
skupiny (p-aminobenzyl)®, anebo kokrystahzam
izostrukrurnich komplext Fe(IT) a Co(II) s ligandem Py,-C*.

R'=RZ=H  Py,C
R'=H,RZ=R Py,-C-NH,
R'=R?=R Py,-C~(NH,),

R=H 15pyN;0,
R = CH,Py L1
R =CH,CO,H H,L2

Obr. 1. Strukturni vzorce studovanych liganda

Tato prdce vznikla za instituciondlni podpory Katedry
anorganické chemie PFF Univerzity Palackého v Olomouci.
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NEW PERSPECTIVES IN CHEMISTRY:
ON-SURFACE SYNTHESIS AND SCANNING PROBE
MICROSCOPY

PAVEL JELINEK

Institute of Physics of the Czech Academy of Sciences,
Cukrovarnicka 10, 162 00 Prague

Jjelinekp@fzu.cz

It is a bit of an exaggeration to say that scanning probe

microscopy represents our eyes and hands in the nanoworld.
The invention of scanning microscopy in the 1980s not only
enabled the atomic resolution of individual atoms on solid
surfaces, but was also an important factor in the advent of the
era of nanotechnology.
The development of scanning microscopy in recent years has
brought another important milestone: the possibility of
chemical resolution of individual molecules on solid
surfaces'?.  This technique, combined with recent
development of on-surface chemistry, which are not available
by traditional methods of chemical synthesis in solutions,
opens up completely new possibilities for the preparation and
characterization of molecular nanostructures’.

In this lecture, we will introduce the basic principles of
the high-resolution scanning probe microscopy. We will show
several examples of synthesis of new chemical compounds
not available by traditional approaches of wet chemistry.
Namely, we will discuss on-surface formation of
organometallic chains* and polyradicaloid carbon-based
macrocycles, characterization of their chemical and magnetic
structures.
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KOBALTNATE KOMPLEXY VE TVARU,
TRIGONALN{ PRIZMY: CESTA K LEPSI
MAGNETICKE ANIZOTROPII?
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PETER ANTAL?, RADOVAN HERCHEL?

“ Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci,
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fyzikdlnych vied, Univerzita Pavia Josefa Safarika

v Kosiciach, Park Angelinum 9, 040 01 KoSice, Slovensko
kamil kotrle@upol.cz

Takzvané jedno-molekulové magnety jsou potencialné
velmi zajimavé systémy zalozené na koordinacnich
slouceninach, které vykazuji vlastnosti typické pro
superparamagnety, jako napiiklad magneticka hystereze nebo
pomald relaxace magnetizace pod blokovaci teplotou, avsak
maji tyto vlastnosti i na molekularni Grovni a bez prispéni
magnetickych vyménnych interakci. Tyto vlastnosti maji
potencidlné zajimavé moznosti vyuziti v magnetickych
pamétovych médiich a kvantovych pocitacich. Mezi prvky
tieti periody jsou pro pfipravu jedno-molekulovych magnet
nejvyznamnéjsi kobaltnaté komplexy.

V této praci byla studovana série Sesti zajimavych
kobaltnatych komplexti s ligandem typu Schiffovy baze,
jejichz  koordinaéni polyedr ma tvar trigonalni prizmy.
V minulosti kobaltnaté komplexy tohoto tvaru prokazaly
velmi zajimavé vlastnosti'. Piipravené latky byly studovany
pomoci fyzikalné chemicky, magnetochemickych
a vypocetnich metod, s cilem prozkoumat jejich magnetické
vlastnosti, porovnat je s dosud znamymi komplexy a nalézt
korelace mezi jejich strukturou a magnetickou anizotropii.
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Schéma 1. Struktura prezentovaného Co" komplexu a vysledky
méfeni stiidavé magnetické susceptibility pro tyZ komplex

Tato prdace vznikla za podpory grantii IGA_PrF 2021 009
alGA_PrF 2022 006.
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Fosfatova skla obsahujici oxid niobi¢ny se jevi jako
perspektivni material zejména pro své nelinearni optické
vlastnosti. Skla ternarniho systému K,0O-Nb,Os-P,0Os byla
studovana ve tfech kompozicnich fadach (60-x)K,0-xNb,Os-
40P,0s (fada A) s 10-40 mol% Nb,Os, 40K,0-y Nb,Os-(60-y)
P,0s (fada B) s 10-30 mol% Nb,0s a zK,0-20Nb,05-(80-z)
P,0s5 (fada C) s 20-50 mol% K,O. Byly stanoveny zakladni
fyzikalni parametry vSech studovanych skel. Téméf vSechna
skla byla bezbarva, pouze dvé skla s vy$sim obsahem Nb,Os
byla zbarvena modie z diivodu piitomnosti malého mnozstvi
iontd Nb**. Teplota skelné transformace, Ty, uskel fady A a B
rostla s ristem obsahu Nb,Os ve sklech, zatimco v fad¢ C
rostla pouze mirn€ s rstem obsahu K,O. Nejvyssi hodnota T,
757 °C byla namétena pro sklo z fady A o slozeni 20K,0-
40Nb,05-40 P,0s. Chemicka odolnost Vetsmy skel byla
vysoka, _]e_uch rychlost rozpoustem byla niz§i nez 1,5-10°°
g-cm 2-min "', Index lomu skel vyrazn& vzristal jen ve sklech
fad AaBs rostoucim obsahem Nb,Os; sklo 20K,0-40Nb,Os-
40P,05 z fady A mélo nejvyssi index lomu 1,809 pfi vinové
délce 587,6 nm.

Struktura skel byla studovana anal}'lzou _]e_]lCh
Ramanovych spekter a MAS NMR spekter jader *'P. Na
Ramanovych spektrech skel fady A (60-x)K,0-xNb,Os-
40P,0s uz pfi mzkych obsazich Nb205 lze pozorovat silny
vibraéni pas 895 cm ™, ktery byl pfifazen vibracim koncovych
vazeb Nb-O™ v oktaedrech NbQOg. Tento pas s rostoucim
obsahem Nb,Os ve sklech se posouva az na hodnotu vlnoctu
935cm . Utinnost Ramanova rozptylu na niobatovych
oktaedrech NbOg je vyssi nez na fosfatovych tetraedrech POy,
coz ma za nasledek potlaceni vibra¢nich past fosfatovych
strukturnich celkii na Ramanovych spektrech skel s vys$§im
obsahem Nb,Os. Ve sklech obsahujicich 30-40 mol% Nb,Os
ukazala Ramanova spektra na pfitomnost fetézci Nb-O-Nb,
propojujicich  oktaedry NbOgs a dokonce na tvorbu
trojrozmérnych niobatovych klastra.

Vzorky obsahujici méné nez 30 mol% P,Os jevily
tendenci ke tvorbé sklo-krystalickych materiali obsahujicich
krystaly niobi¢nanu draselného. Jejich krystalova struktura
nebyla ovSem identifikovana. Podle Ramanovych spekter
obsahuji oktaedry NbOg obdobné tém, které lze nalézt ve
slou¢eniné KNbO;.
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CYKLAM NESOUCI BIS(FOSFONATOVE)
PENDANTNI RAMENO - NOSIC IZOTOPU MEDI
PRO RADIOMEDICINSKE APLIKACE
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“ Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta
Univerzita Karlova, Hlavova 8, 128 40 Praha 2, ® Ustav
chemie, Prirodovédecka fakulta, Masarykova Univerzita,
Kamenice 5, 625 00 Brno

kubicek@natur.cuni.cz

Izotopy meédi jsou diky wvzrlstajici dostupnosti
perspektivnimi kandidaty pro radiodiagnostické
aradioterapeutické aplikace. Derivaty cyklamu jsou casto
vyuzivany a studovany jako nosi¢e méd’natych iontd, jelikoz
jejich komplexy vykazuji vysokou termodynamickou stabilitu
a kinetickou inertnost. Zde predstavujeme novy derivat
cyklamu nesouci fosfinato-bis(fosfonatové)  pendantni
rameno, ktery je potencidlnim nosi¢em izotop médi pro
radionuklidové zobrazovani a terapii kostnich metastaz, které
doprovazi tadu typt rakovinnych onemocnem PrlpravenY
11gand vykazuje vysokou selektivitu pro Cu” 1onty oproti Zn
a Ni' iontim. Médnaty iont je pevnd vézan v kavitd
makrocyklu, zatimco bis(fosfonatovd) skupina neni
koordinovana a mize tak interagovat s dal§imi ionty kovi
v roztoku nebo s povrchem kosti. Kvantitativni komplexace
médnatych iontd pifi pH 5 je dosazeno béhem 1 sekundy.
Rychlost komplexace se vyrazné méni s vzajemnym pomeérem
ligandu a iontu kovu v dusledku tvorby riznych intermediata
lisicich se pomérem ligand-kov a protonizaci ligandu.
M¢édnaty komplex také vykazuje vysokou odolnost vici
kysele katalyzované hydrolyze (¢, 2,7 h; 1 M HCIOy, 25 °C)
a je efektivné adsorbovan na povrchu hydroxoapatitu.
Radlochemlcke experimenty ukazaly, ze komplexace izotopu

8%Cu probih4 rychle a kvantitativnd. PET/CT provedené na
mysi pak potvrdilo vysokou afinitu piipraveného komplexu ke
kostni tkani v mistech se zvySenou metabolickou aktivitou.

1 1.5
cu [mM]

Tato prdce vznikla za podpory GACR (21-23261S), MSMT
(LTC20044)  and  Masarykovy  Univerzity — (MUNI/
A/1539/2021).
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Magnetické javy spojené s tepelnymi efektami su uz istt
dobu dolezit¢ nielen zpohladu rieSenia fundamentalnych
problémov v magnetizme a fyzike tuhej fazy, ale aj z dovodu
technologickych aplikacii'. Jednym z takychto javov je
magnetokaloricky efekt, ktory mozno vyuzit' pri tepelnom
$tidiu magnetickych vlastnosti zlucenin alebo aj prakticky,
napriklad v magnetickych chladnic¢kach. Existuje niekolko
ferrimagnetickych komy Plexov, v ktorych bol pozorovany
magnetokaloricky efekt”. Kahn a kol. uvadzali, Ze systémy
zalozené na jednorozmernych bimetalickych retazcoch so
striedajucimi sa atomami Cu(ll) a Mn(ll) zviazanymi
prostrednictvom  antiferomagnetickej (AFM) vymennej
interakcie, by mali vykazovat ferrimagnetické spravanie’.
Toto tvrdenie bolo potvrdené vo viacerych koordina¢nych
zli&eninach®.

Nas vyskum je zamerany na pripravu a charakterizaciu
nizkorozmernych bimetalickych zli€enin Cu(ID)
s makrocyklickymi ligandami na béze 1,4,8,11-tetraaza-
cyklotetradekanu (cyclam) a s anidonmi obsahujucimi Mn(II).
Je zname, ze Cu(Il) vytvara s ligandami tohto typu komplexy
s vel'kou kinetickou a termodynamickou stabilitou. Komplexy
su tak vhodné ako ligandy pri priprave bimetalickych
komplexov. Pripravené zluceniny mozno povazovat za
retazcové systémy s alternujucim spinom. Aj ked zékladny
stav je typu FM, tak excitacie su typu AFM, co vedie
k vytvoreniu magnetizatnych platd6 a velkej zmene
magnetlckej entropie v pol’om indukovanych kritickych
bodoch®. Ztohto dévodu moézu byt takéto zlaeniny
zaujimavé pre Studium magnetickych javov spojenych
s magnetokalorickym efektom.

Tato prdaca bola financne podporend grantovou agentiirou
APVV (proj. ¢. APVV-18-0016).
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FUNCTIONAL MATERIALS - PRINCIPLES
OF MANIPULATING THE ENERGY STATES
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Labem, Pasteurova 3632/15, Usti nad Labem 400 96
Jiri.orava@ujep.cz

Metallic glasses are essentially frozen metallic liquids
formed upon rapid quenching. Unlike the liquids, metallic
glasses have resistance to shear deformation and are of
fundamental and technological interest because of their large
reversible elastic energy storage, high hardness giving good
wear resistance, and high toughness, which can be combined
with other functionalities such as low-loss soft-magnetic
properties and biocompatibility for the applications as
(non)-degradable implants.

A range of isoconfigurational glassy states, potential
energy, exceeding 17 orders of magnitude can be achieved
upon cooling a liquid (Fig. 1)', but a range of about 6-7
orders of magnitude is accessible by conventional melt-
quenching techniques. Highly relaxed glassy states, close to
that of crystal, are possibly achieved for some thin-film ultra-
stable glasses, while highly-unrelaxed states can readily be
studied by computer simulations.

Two directions of energy changes without involving the
liquid state can be distinguished rejuvenation, which refers to
states of higher energy, and the inverse process of relaxation
giving states of lower energy. Typically, relaxation gives
harder glasses with high resistance to creep and crystallization
and having fewer structural defects ensuring long-term
structural stability. Rejuvenation gives heterogeneous glassy
structure and chemical inhomogeneities on the nanometre
length-scale and glasses with greater plasticity and faster
crystallization (even without involving the supercooled-liquid
state).

In this talk, we will give an overview of how the range
of different glassy states can practically be achieved, for
example, via i) manipulating the states, switching between the
high- and low-energy states without involving the cycle of
glass-to-supercooled liquid®; ii) liquid-to-liquid transitions
occurring above the hquldus temperature and in the
supercooled-liquid state®; iii) the existence of a fragile-to-
strong crossover upon coolmg the liquid*; and iv) mechamsm
(s) of the formation of specific MG—crystal composites® via
fast (~10-10° K s™") flash-annealing or laser-induced heating
for enhancing plasticity and introducing new functionality
inspired by nature.

Different improvements and tuning of the glassy
properties will be demonstrated for structural, electronic, and
other functional applications.

Acknowledgement. I am very grateful to my collaborators,
namely, X. Han & I. Kaban (IFW Dresden, Germany), A. L.
Greer (University of Cambridge, UK), Q. Cheng & Y. H. Sun
(Institute of Physics, Beijing) for their support.

Part of this work was supported by the research
infrastructure NanoEnviCz, which is financed by the Ministry
of Education, Youth and Sports of the Czech Republic
(LM2018124).
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Fig. 1. Schematic showing the representation of the temperature
dependence of relative enthalpy H on cooling a metallic-glass-
forming liquid Zrs; sCu;79Nijg6Al100Tiso also known as Vitreloy
105. The inset shows the typical relaxation behaviour near the
glass-transition temperature, 7,, on heating at different rates.
Reproduced from Ref.!
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Tomografie magnetické rezonance (MRI) je jednou
z nejhojn€ji pouzivanych diagnostickych metod. Pro lepsi
rozliseni MRI snimku jsou vyuzivany tzv. kontrastni latky —
v praxi zjsou nejhojnéji uzivané koordinac¢ni slouceniny
Gd(II)'. Vhodna alternativou k témto sloudeninim se jevi
koordinacni slouceniny, kde je centralnim atomem Mn(II),
ato piedeviim diky jeho elektronové konfiguraci 3d’,
dlouhému elektronickému relaxa¢nimu casu a rychlé vymeéné
koordinovanych molekul vody**. Névrh vhodného ligandu
vsak mize byt problematicky pfedev§im z hlediska
termodynamickeé stability a kinetické inertnosti.

Diive byly studovany 15-¢lenné makrocyklické ligandy
obsahujici pyridin, ale jejich Mn(Il) komplexy vSak
nedosahovaly  dostateéné  thermodynamické  stability®.
Z tohoto divodu byla navrzena jednoducha modifikace
matefského makrocyklu 15pyN;O, s vybranymi funkénimi
skupinami  (Schéma 1). Detailni srovnani vyslednych
vlastnosti Mn(Il) komplexd s pfipravenymi ligandy bude
pfedmétem prezentace.

X X
| ~ | /
N N
R=L1="-
NH HN.  NH NR E\COOH
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/ _/ Ny /)
15pyN30,

Schéma 1. Strukturni vzorce ligandia 15pyN;O,, L1 a L2

Tato prdce vznikla za podpory grantu IGA_PrF 2022 006,
stipendia Nadacniho fondu UP 2020 a projektu Podpora
mobility na UP 1l
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REAKTIVITA POLOSENDVICOVYCH KOMPLEXU
PLATINOVYCH KOVU VUCI VYBRANYM
BIOMOLEKULAM
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Biologicky aktivni koordina¢ni slouceniny platinovych
kovu predstavuji nepieberné Sirokou skupinu slougenin’, které
maji své zastoupeni thmcke praxi (napi. protinadorova
1é¢iva na bazi platiny)* i mezi perspektivnimi 1é¢ivy jinych
platinovych kovt, které vstopily do faze klinickych
experimenti®*. Obecné feteno, zménou centralniho atomu
a strukturniho typu komplext je velmi Casto dosazeno nejen
navySeni biologické aktivity, ale predevsim takovéto latky
plsobi jinym mechanismem biologického uéinku, nez jaky je
znam u konvencnich 1é€iv.

V piispévku  budou diskutovany ndmi studované
protinadorove aktlvnl komplexy vybranych platinovych kovi
(napt. Ir nebo Ru)’, sakcentem na jejich reaktivitu vigi
vybranym intracelularnim biomolekulam (napf. glutation
nebo akorbat), jez mimikuji prostfedi cilovych nadorovych
bunek.

),r
r%

Obr. 1. Priklad protinadorové aktivniho iriditého komplexu
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MEMBERED PYRIDINE-BASED MACROCYCLIC
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Single-molecule magnets (SMMs) represent a very
interesting group of compounds which show slow relaxation
of the magnetization under blocking temperature based on the
purely molecular origin. Thus, SMMs represent nanomagnets
which can be potentlally used in ultradense data storage
devices, optical imaging devices, or in quantum computing'.
Nowadays, SMMs are usually based on mononuclear
transition metal or lanthanide complexes. Magnetic anisotropy
is the key parameter, which has to be increased by appropriate
ligand design and geometry of the coordination sphere, to
obtain more efficient SMMs.

It turned out previously that the pentagonal bipyramidal
seven-coordinate transmon metal complexes reveal high
magnetic anisotropy’. Therefore, Co(Il) complexes with
pyridine-based 17-membered macrocyclic ligand L with the
general formula [CoL(X);,](X)o.;, where X = CI', Br, I,
NCO7, NCS", NCSe™ or ClO,, were prepared and thoroughly
characterized. Effect of different coligand(s) on the molecular
structures, which confirmed coordination numbers ranging
from 5 to 6 or 6+1, as well as on the magnetic anisotropy and
SMM properties will be discussed within the presentation.
Comparison with an analogous system with a smaller
structurally similar 15-membered macrocyclic ligand will be
given as well.

X X
x|l X, |
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Fig. 1. General structural formulas of ICOL(X)I,ZI“"”+
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One of the possibilities to miniaturise magnetic
materials lies in coordination compounds called Single Ion
Magnets (SIMs) with one paramagnetic centre. The main
benefit of these compounds is the exhibition of slow
relaxation of magnetisation of purely molecular origin. The
research of SIMs is widely focused on finding the magneto-
structural correlation in complexes based on 3d and 4f
transition metals'. Particularly, the great attention is devoted
to Co(Il) SIMs, whose attractivity lies in magnetic anisotropy
easil;l tuneable by the strength and symmetry of the crystal
field".

In this work, we prepared and characterized a new
family of Co(II) based SIMs with a general formula [Co(bq)
(NO;)x(solv)] (bq = 2,2’-biquinoline, solv = e.g. methanol,
ethanol, prop-2-en-1-ol, prop-2-yn-1-ol, benzenemethanol,
water) with the coordination number on the border between
six and seven. We mainly focused our attention on changing
the magnetic properties, using different O-donor solvents as a
ligand that influences the orientation of the nitrate ligand in
the axial position. More specifically, the influence of the
distance Co---O on magnetic anisotropy was investigated.

N A 7
N—0 N

l R o \’,0

N ‘ N \ N \

<N_/\Co/O\N <N ,_>c’o/o\ <N/\CZ/O\N

|\/\0 I\/N\o |\/\°
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R R R

Scheme 1. [Co(bq)(NO3)2(solv)] with different orientations of
nitrate ligand. 2,2’-biquinoline in equatorial position is simplified
for clarity and R are different substituents of O-donor solvents

Funding for this project was provided by the research grant
IGA_PrF 2021 _009.
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METAL COMPLEXES OF HYDRAZONES AND
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Hydrazones and related compounds, such as hydrazide-
hydrazones and azines, represent a group of compounds with
manifold biological activities. Their effects include
anticancer, antimicrobial, antioxidant, antiinflammatory,
anticonvulsant, and antiviral properties, among others'. The
coordination of the hydrazone ligand to a central metal atom
is known in many cases to enhance the intrinsic bioactivity of
the ligand. Several such complexes have been investigated as
candidate metallodrugs®. Of special interest are the derivatives
and metal complexes of isoniazid (R?/ridine—4—carbo—
hydrazide), a front-line antituberculotic drug™".

In the course of our research at the Department of
Chemical Theory of Drugs, we prepared several hydrazone
ligands and their metal complexes. Besides copper, the focus
of our interest is also on complexes with vanadium as a less
investigated yet promising metal with various types of
bioactivities. We employ various coligands in an attempt to
prepare mixed ligand complexes with modified physico-
chemical and biological activities. All products were
characterized analytically and with selected substances
antioxidant activity as well as inhibition of the enzyme urease
were measured. The compounds are of interest also because
of their potential cytotoxic effect and antimicrobial activity,
and are currently under investigation.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic, grant VEGA 1/0145/20.
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Single-ion magnets (SIMs) are a group of compounds
where each molecule behaves as a single nanomagnet, i.e. it
exhibits slow magnetic relaxation. This phenomenon exists
when a metal ion has large enough magnetic anisotropy of
axial type which creates spin reversal barrier that causes slow
magnetic relaxation'. Four-coordinate Co(II) complexes with
shapes close to D,, symmetry represent one of the most
perspective systems as several co 2pounds have already
shown to exhibit such behaviour. To achieve such
geometries, we sulfonylated amino groups of ligands which
created steric hindrance that ensured four-coordination.

Complexes synthetized and characterized in this work
can be divided into two groups — I) complexes contammg
salen-type Schiff base ligands with general formula [CoL']
and II) complexes Wlth bidentate N-sulfonylated ligands with
general formula [CoL%] (Scheme 1). In order to find out
magnetostructural correlation, various types of sulfonyl
groups, such as tosyl and mesyl, were incorporated. Following
this, different sizes of chelate rings were achieved by
introducing diamines with varying lenghts (Group I) or using
different heterocycles (Group II). Resulting CASSCF/
NEVPT2 calculations of prepared complexes show values of
parameter of axial anisotropy D ranging from —56 to —118 cm
with very low rhombicity. This indicates that prepared
complexes are good candidates for zero-field SIM behaviour.
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Scheme 1. Group I (leff) and 11 (right) complexes
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We present four new zinc(Il) complexes containing
molecules of 5-chloro-7-nitro-8-hydroxyquinoline (HCINQ),
NH(CH;),[Zn(CINQ)s]- DMF (1), K[Zn(CINQ);]-2DMF (I1),
[Zn(CINQ)2(H,0),] (III), and {Na[Zn(CINQ)(SO4)(H,0)]},
(IV). The complexes were characterized by infrared and NMR
spectroscopy, elemental analysis and single crystal X-ray
analysis.

Tonic complexes I and II have similar structures, in
which Zn(Il) atom is coordinated by three chelate molecules
of CINQ via oxygen and nitrogen donor atoms. The negative
charge of the complex anions is balanced by uncoordinated
NH,(CH;)," (1) and K" cations (I7).

In molecular complex 111, Zn(Il) atom is coordinated by
two chelate CINQ molecules and axial positions of a distorted
octahedron occupy two aqua ligands.

Complex IV has a polymeric structure in which Zn(II)
atom is penta-coordinated by one chelate molecule of CINQ,
one molecule of water and a pair of crystallographically
equivalent sulfate anions, which interconnect adjacent zinc
atoms to form a zig-zag chain. Negative charge of the chain is
balanced by sodium cations.

Complexes I, III and IV, were tested for
their antiproliferative activity against HeLa, A549, MCF-7,
MDA-MB-231, HCT-116 and Caco-2 cancer cell lines and
against Cos-7 non-cancerous cell line. The results showed
that the complexes exhibited poor antiproliferative activity.

This work was supported by VEGA 1/0148/19, VEGA
1/0653/19, APVV-18-0016, VVGS-PF-2021-1772 and VVGS-
PF-2022-2134.
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In recent decades, the scientific community has paid
great attention to the study of nanoscale materials due to their
unique properties. Particular attention is given to fluorescent
materials based on rare earth elements (REE). Undoped and
doped REE nanocrystals (NCs) are widely used in medicine
as biomarkers', in high-energy physws as converters of high-
energy radlatlon to the visible reglon as components of
polymer-i 1n0rgan1c composites’ and as  individual
scintillators’.

The properties of NCs strongly depend on morphology,
which depends on the synthesis method. Here we report on
the study of a new approach to the synthesis of CeF; NCs,
based on a selection of different fluorine sources. As a source
of fluorine, we used three fluorides — NH4HF,, NaF, and KF.
The interaction proceeded on the surface of the solid and
liquid phases, with sequential nucleation and growth of NCs.
The growth of NCs in each of the syntheses was monitored by
the  measurements of  absorbance  (ABS) and
photoluminescence (PL). It should be noted that in each
synthesis, the growth of NCs proceeded according to an
individual scheme due to the different interactions of cerium
oleate with each of the selected fluorides. In the case of using
NH4HF,, NaF, and KF as fluorine sources, sphere-shaped
NCs with an average size of =4 nm (NH4HF;) and plate-like
shaped NCs with an average diameter of =10 nm (Na" salt),
and =20 nm (K" salt) were produced. The structure and
morphology of the obtained NCs were investigated by XRD
and STEM analysis. The optical properties were studied by
the ABS and PL measurements.

The observed effect of fluorine sources on the size and
shape of CeF; NCs, allows us to predict the results of
synthesis for a big class of REE NCs.

This work was supported by the project ,, High-sensitive and
low-density materials based on polymeric nanocomposites” —
NANOMAT (No. CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007376) and
grant LM2018103 from the Ministry of Education, Youth and
Sports of the Czech Republic.
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At the turn of the century, prof. Klabunde from the
University of Texas introduced (and successfully
commercialized) nanocrystalline metal oxides as so-called
reactive sorbents (RSS? for the removal of toxic chemicals
from the environment'. The family of RSs was extended
substantially by Stengl et al.?, who prepared several new RSs
by the simple and easily scalable synthetic routes.

Similar materials are increasingly used also in bio-
sciences and biotechnology; the term nanozymes is now
commonly used for the inorganic substances (mostly metal
oxides) capable to accelerate  biologically and
environmentally relevant reactions in a similar way as the
~conventional“ (protein-based) enzymes.

In our earlier works, we demonstrated the ability of
nanocrystalline cerium oxide to decompose toxic organic
substances including organophosphate pesticides and
chemical warfare agents™. We suppose that both the surface
chemistry (presence of the OH-groups, the Ce*/Ce*" ratio)
and crystalline structure of cerium oxide play a decisive role
in the cleavage of not only the non-stable phosphodiester
bonds in toxic organophosphates or easily cleavable
phosphomonoesters but also the phosphodlester bonds in the
highly resistant molecules, such as in cATP®

To extend an appllcablhty of cerium oxide we
developed the magnetically separable co gposne consisting of
the ferromagnetic core covered with CeO,".

This work was supported by GA CR grant 19-07460S and
MSMT LM 2018124 (NanoEnviCz research infrastructure).
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Broad spectrum of biological activity, including
antitumor activity, of 8-hydroxyquinoline and its derivatives
as heterocyclic pharmacophore was described'?. Coordination
of these derivatives on central atoms can posmvely influence
the activity of the prepared complexes®.

Therefore, we have prepared four new copper(Il)
complexes with 5-chloro-7-nitro-8-hydroxyquinoline
(HCINQ), 5,7-dinitro-8-hydroxyquinoline (HANQ), 5-nitro-7-
bromo-8-hydroxyquinoline (HNBrQ) and 5-nitro-7-iodo-8-
hydroxyquinoline (HNIQ) ligands. X-ray structural analysis
revealed square planar coordination in [Cu(CINQ),] (), and
tetragonal bipyramidal coordination of a copper atom in [Cu
(ANQ),(DMF),] (2) complex. Presence of hydrogen bonds,
which stabilize the structure, was observed in both complexes.
Composition of the remaining two complexes, [Cu(NBrQ),
(DMF),] (3) and [Cu(NIQ),(DMF),] (4), was proposed based
on elemental analysis, known structure of 2 and comparison
of their IR spectra with the IR spectrum of 2. Absorption
spectra of I — 4 in DMSO, DMSO:H,O (1:1) and spectra
taken in Nujol suspension were used to determine their
stability in solutions.

Antiproliferative activity and selectivity of all
complexes and ligands was tested on one noncancerous and
seven cancer cell lines. Complex 3 showed interesting activity
with the highest selectivity.

This work was supported by VEGA 1/0148/19, VEGA
1/0653/19, APVV-18-0016 and VVGS-PF-2022-2134.
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Pandemické ochorenie COVID-19 zmenilo spdsob
existencie l'udi vo viacerych smeroch. Kym sa zdravotnictvo
zameriavalo na rieSenie tejto situdcie, vela lie¢ebnych
postupov bolo posunutych do tzadia. V dosledku toho
v nemocniciach pribudaju pacienti s réznymi pokrocilymi
infekénymi a rakovinovymi ochoreniami.

V stcasnosti existuje mnoho spdsobov ako pomodct
imunitnému  systému pri akutnych stavoch spdsobenych
bakterialnou infekciou. Ucinnou alternativou je aj priprava
koordmacnych zlcenin na baze strlebomych i6nov, ktoré
efektivne nartsaju bakteridlnu 1ntegr1tu Vyber vhodného
ligandu hré kl'a¢ovll tlohu pri priprave a aktivite vyslednych
zltéenin. Idealnou volbou su aminokyseliny a peptidy, ktoré
posobia ako obrana proti Sirokému spektru patogénov’.

Cielom S§tidie je charakterizacia  striebornych
komplexov na baze aminokyseliny L-Pro ajej derivatov
a dipeptidovych ligandov GlyGly, GlyAla aLeuGly.
V prispevku budi prezentované aj vysledky testovania
biologickej aktivity vybranych komplexov.

Prdaca bola financne podporend slovenskymi grantovymi
agenturami VEGA 1/0016/18, 1/0138/20, 1/0653/19, 1/0697/1
a KEGA 006UPJS-4/2021. Tato stidia bola vykonand v rdmci
projektu COST ACTION 18202.
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A series of six copper(Il) complexes were prepared
from Schiff base and reduced Schiff base type of ligands
(Figure 1). The synthesis of Schiff base ligands I was
a condensation reaction of salicylaldehyde and 2-, 3- and
4-methoxybenzylamine and a reduction reaction produced the
reduced Schiff base ligands II. Copper(Ill) complexes were
prepared using of copper(Il) chloride or acetate.

NS
AN N N
" .
OH >OCH;4 OH OCHj

Fig. 1. Structure of ligands used to prepare copper(II) complexes

The SOD mimetic activity (radical scavening) was
determined using the INT method'?. Complexes able to
scavenge radicals decrease the amount of formazane dye
formed which was detected as decrease of light absorption.
The prepared complexes were able to inhibit formazane
formation from 12,67 to 98,93% at 1,43-107* t0 5,72:10* M
concentrations.

The gel electrophoresis separation® of cleaved
supercoiled DNA plasmid pBR322 induced by the prepared
copper(Il) complexes showed complete cleavage or partial
cleavage to open-circular partly cleaved at 1-107 to 5-107° M
concentrations. We also performed the reaction in the
presence of DMSO and no appreciable inhibition of cleavage
was observed; this indicates that the reaction pathway takes
place by the hydrolytic cleavage pathway.

This work was funded by the grant VEGA 1/1045/20 of
Ministry of education, science, research, and sport of the
Slovak republic.
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Presently chalcogenide quantum dots (QDs) can be
synthesized by an impressive number of methods,
determining their structure and properties in advance, thereb
ensuring their application in the creation of biological labels’,
light emitting diodes (LEDs)? efc.

The presented method is based on the calculated ratio of
the volume and mass of the core to the 1-5 monolayers shell
(1-5 MLs). Sources of chalcogens in the synthesis of
Cdo25Zng75Se/ZnS core/shell QDs are substituted seleno — and
thioureas, which are capable not only to supplant modern
toxic sources of sulfur and selenium but allow to carried out
the controlled synthesis of highly photoluminescent QDs with
a low number of surface defects, as well. Gramm scale
synthesis of Cdg,sZng7sSe core, was carried out by a hot-
injection method followed by the reaction with a calculated
amount of cadmium and zinc linoleates with trisubstituted
selenourea.

The shell, consisting of 1-5 monolayers of zinc sulfide,
grew on the core upon precisely dosed injection of
a calculated amount of substituted thiourea dissolved in
a mixture of oleylamine and octadecene, to a diluted solution
of half-fold excess of zinc linoleate and core at 240 °C.
Investigation of the PL properties of CdgsZng75Se /ZnS 1-5
MLs core/shell QDs revealed the PL quantum yield
considerable magnification (up to 83 %) with the increment of
1 and 2 MLs of ZnS, which indicates the inhibition of
nanocrystal’s surface defects.

The method presented here certainly contributes to the
development of further research and, due to its simplicity and
accuracy, can be transferred to an industrial scale.

This work was supported by the project ,, High-sensitive and
low-density materials based on polymeric nanocomposites” —
NANOMAT (No. CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007376) and
grant LM2018103 from the Ministry of Education, Youth and
Sports of the Czech Republic.
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Vanadium is an essential bio-metal which shows
remarkable activities such as insulin mimetic agent,
anticancer activity and catalytic activity in haloperoxidase.
The coordination chemistry of vanadium (IV or V), with
bidentate ligand, as quinoline-8-ol derivatives, has con51dered
the great attention of many researchers for decades'”
Quinoline-8-o0l (8-QH) and its derivatives are known to form
an important class of monoanionic N, O-binding ligands,
which  display extraordinary complexation abilities,
accompanied with promising biological and pharmacological
properties. Interesting biological properties of halogenated
derivatives of 8-QH motivated us to prepare series of
dimeric [V,03(XQ)4] vanadium (V) complexes and
neutral [VO(XQ),0OR] complexes (XQ = dCIQ, 5,7-dichlor-
quinoline-8-ol (dC1Q); and 5,7-dibrom-quinoline-8-ol (dBrQ);
5-chlor-7-i0d-quinoline-8-ol (CQ) and S5-chlor-quinolie-8-ol
(5CIQ). These complexes were characterized by elemental
analyses, IR and UV-Vis spectrometry, X-ray structure
analyses and the stability were tested by NMR spectroscopy.

Fig. 1. The crystal structure of dimeric complexes

This work was supported by the Slovak Grant Agencies
project VEGA 1/0148/19.
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BISDEMETHOXYCURCUMIN: CYTOTOXICITY,
DNA AND HSA-BINDING
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Blsdemethoxycurcumm (BDMC) proved s1gn1ﬁcant
anti-cancer properties in several human carcinomas'. The
coordination of BDMC to palladlum increased its cytotoxicity
in human adenocarcinomas®. The aims of our research are the
synthesis and biological activity of Pd(II) complexes
containing curcuminoids with potential antiproliferative
activity. The synthesized Pd(II) complexes were characterized
by spectral methods (NMR, IR, MS) and the structures were
determined by X-ray diffraction.
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In vitro attempts on human cancer cell lines (Jurkat,
HCT-116, HeLa, MCF-7, MDA-MB-231, A549, Caco-2) and
on 3T3 non-cancerous cells, revealed significant cytotoxicity
of complexes 1 and 2 comparable to that of cisplatin. Pd(II)
complexes 1 and 2 exhibited an enhanced activity, especially
for Jurkat cell line. Studies of molecular docking on HSA and
DNA were also performed®. Complex 2 showed a higher
affinity than 1 towards a specific DNA sequence, stacking to
acytosine base. According to in silico studies, 1 proved
a better binding capacity to asparagine amino acid of HSA.

This work was funded by the Grant VEGA 1/1045/20 of
Ministry of education, science, research, and sport of the
Slovak republic.
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SYNTEZA A STUDIUM ANTIRADIKALOVYCH
VLASTNOSTi KOMPLEXNYCH ZLUCENIN MEDI
A REDUKOVANYCH SCHIFFOVYCH ZASAD
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Med’ patri medzi esencidlne biogénne prvky, ktoré su
nevyhnutnou sucastou mnohych biochemickych procesov.
Zluceniny, ktoré maji vo svojej Strukture tento prechodny
kov, su zname svojou biologickou aktivitou, dokazané boli
ich antimikrobne, antiproliferaéné, antiradikalové vlastnosti.
Mednaty katiéon ako redoxne aktivny i6on moze katalyzovat
vznik reaktivnych foriem kyslika, ¢im dochadza k poskodeniu
bunkovych struktir a naslednej moznej bunkovej smrti, alebo
posobi ako vychytava¢ volnych radikalov. Tieto pro- a anti-
radikalové vlastnosti medi moézu suvisiet sreakénymi
podmienkami a prostredim, vktorom sa komplex nachadza,
ale aj stypom ligandu, na ktory je atdém kovu v komplexnej
zIt¢enine viazany .

Oxidacny stres, ktory vznika nadprodukciou reaktivnych
foriem kyslika, je castou pri¢inou mnohych ochoreni. Napriek
tomu, ze existuji prirodzené ochranné enzymy, napr.
superoxiddizmutazy, ktoré znizuji mnozstvo volnych
radikdlov, ich terapeutické vyuzitie je prili§ komplikované.
Ich néhradou mézu byt jednoduché molekuly akomplexy
schopné vychytavat’ vol'né radikaly.

Sucastou naSej prace bola syntéza mednatych
komplexov redukovanych bidentatnych Schiffovych zasad,

pripravenych reakciou cyklohexan-1,2-diaminu a rdzne
substituovanych  benzaldehydov. Totoznost a Cistota
pripravenych ligandov aj komplexov bola potvrdena

spektralnymi metddami a elementarnou analyzou.

Antiradikalova aktivita mednatych komplexov bola
merand metodou INT?, zaloZenou na schopnosti testovanej
latky  inhibovat  redukciu  jodtetrazoliového  farbiva
superoxidovym radikdlom. Stanovenim hodnoty ICs bola
porovnana aktivita jednotlivych komplexov ameranych
Standardov.

Tato praca vznikla za financnej podpory grantu FaF/41/2022
a grantu VEGA 1/0145/20.
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It is known that illumination of glasses surfaces causes
many effects depending on the structure and composition of
glass and on the wavelength/penetration depth of used
illumination mainly. The oxide glasses generally have the
high glass transition temperature, a wide bandgap (4-9 eV)
and the structure is rigidl. So, the intense pulsed lasers or
ultra-violet illumination are needed for inducing of these
phenomena. On the other hand, the chalcogenide glasses have
bandgaps lower than 4 eV and more flexible structures®. It is
why the photoinduced effects can be created by using lower
energy.

We are focused here upon photoinduced volume
changes on the surface of stoichiometric (GeS)y (As2S3) 1)
bulk glasses (x =0, 27, 35, 59, 73, 82 and 95). These glasses
were chosen because of their unique properties i.e., wide IR
transparency, low phonon energy, good photosensitivity and
optical nonlinearity. The glasses were prepared by a melt
quenching method from pure elements (SN). The surface was
polished to the optical quality (root means square < Snm). For
the illumination was used CW laser (A= 532 nm, the
maximum laser power density up to 2000 W/cm?). The role of
the chemical composition and exposition conditions (spot
diameter ~ 40, 60, 120 pm and time illumination 2, 5, 10 min)
on microlens formation was investigated. The illumination led
to the surface volume expansion and so to the microlenses
formation. The highest microlenses ~ 5,6 pm were obtained
on the surface of glass with 59 mol % of GeS,.

Created microlences were characterized by the Digital
Holographic Microscope, Raman Spectroscopy, Atomic Force
Microscopy, Energy-dispersive X-ray spectroscopy, Force
Spectroscopy and obtained properties with non-illuminated
surface were compared. From the dependence of the
microlenses height on the illumination intensity the minimal
energy of microlenses formation was also found.
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1,10-Fenantrolin je jeden z nejvyznaméjsich liganda pro
pfipravu koordinacnich sloucenin, a to predevsim s kovy
bloku d a f. Jedna se o heterocyklicky chelatujici bidentatni
ligand schopny vazat pfevaznou vétSinu kovi. Energeticky
nizko lezici protivazebné z* orbitaly fenantrolinu (a jeho
derivattl) mu dovoluji vystupovat jako akceptor elektront, coz
dava moznost vzniku celé fady koordinacnich sloucenin se
zajimavymi  fotofyzikalnimi  vlastnostmi. ~Komplexace
fenantrolinu s redukujicimi kationty Cu(I), Ru(I) nebo Os(Il),
vede ke vzniku luminiscentnich molekul diky elektronovym
MLCT hladindm. V jinych koordinacnich slouceninach
mohou tyto ligandy vystupovat také jako absorbéry svétla
a pfenosem energie zesliovat optické vlastnosti centralnich
atomi jako jsou Eu(Ill), Tb(Ill), Yb(III) nebo Nd(III)'.
Koordina¢ni slou€eniny fenantrolinii maji diky své unikatni
elektronové struktufe potencial tvofit Sirokou Skalu latek
s praktickym vyuzitim pfi svétlem aktivovanych podminkach.
Jednda se zejména o aplikace v biomediciné jako
luminiscenéni sondy anebo 1é¢iva’, dile ve fotokatalyze®,
optice*, p¥i vyzkumu solarnich &lankd a dalsich piibuznych
odvétvich.
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Schéma 1. Strukturni vzorec 1,10-fenantrolinu (vlevo). Strukturni
vzorec komplexniho kationtu Cu(l) s derivatem 1,10-fenantrolinu,
P(Ph);: trifenylfosfin (vpravo)
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Zelezo je esencialnym bioprvkom, podiela sa na
mnohych biochemickych reakciach v I'udskom tele, vratane
transportu kyslika, tvorby energie a mnohych dalSich pre
zivot dolezitych procesoch. Dolezitost’ zeleza ako prvku
nevyhnutného pre Zivot vyplyva z jeho redoxnej reaktivity'.
Spravna hladina Zeleza je v zivych organizmoch nevyhnutna
aje prisne regulovand procesmi absorpcie  Zeleza,
uvolnovania prebytocného zeleza a procesmi recyklacie
zeleza. Vykyvy obsahu Zeleza, jeho deficit a prebytok dokazu
sposobit’ organizmu vel'ké problémy a vyustit' do zavaznych
ochoreni.

V sucasnosti je vel'mi zdvaznym vyzivovym problémom
nedostatok Zeleza v tele. Tento nedostatok spdsobuje rozne
chorobné stavy a preto sa v sGcCasnosti S$tidie zaoberaji
vhodnou suplementaciou a obohacovanim potravin o zelezo
pouzitim réznych zli€enin zeleza. Taktiez prebytok zeleza, je
problémom, pretoze je moznou predispoziciou tvorby
krystalov zeleza ndjdenych v 'udskom mozgu pacientov, ktori
podlahli neurodegenerativnym ochoreniam. Tieto kryStaly st
hydroxy-oxidmi a oxidmi Zeleza a mechanizmus ich tvorby
nie je znamy.

Predmetom nasho skumania je vztah komplexov zeleza
k procesu biomineralizicie a interakcie Zeleza s amino-
kyselinami ako biomolekulami®. V realizovanych
experimentoch sme sledovali interakcie zeleza s vybranymi
aminokyselinami vo fyziologickych podmienkach. Priebeh
reakcii sme ovplyviiovali pridanim kyseliny citronovej/
askorbovej, ¢o malo vplyv aj na vysledné zloZenie produktov.
Reakcie s glycinom v prostredi kyseliny citronovej
pravdepodobne nastartovali aj proces biomineralizacie, ¢o sa
prejavilo hnedym sfarbenim niektorych vzoriek®. Vysledky
analyz viedli k zaveru, ze vsetky produkty obsahovali ako
majoritnil  zlozku glycinat Zeleznaty Ciastocne znelisteny
pouzitou kyselinou askorbovou alebo citrénovou.

Tato praca bola podporenad grantom APVV-18-0016.
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Tuberculosis (TB), caused primarily by the pathogen
Mycobacterium tuberculosis (Mtb), remains a global health
problem. According to the 2021 World Health Organization
(WHO) report TB is currently the 13th leading cause of death
worldwide'. TB claims more than a million lives every year
and is the world’s leading cause of death from a single
infectious agent, the leading killer of people with HIV, and
a leading cause of deaths related to antimicrobial resistance.

On that account, we aimed at developing new drugs
highly active against drug-resistant TB strains. We focused
mainly on developing novel mycobacterial ATP synthase
inhibitors (Fig. 1) and developing novel mycobacterial Zmp1
inhibitors.

cytoplasm
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Fig. 1. Structure of mycobacterial ATP synthase (figure created
using Mol* Viewer and PDB: 7NJP)

This work was supported by grant no. JG 2019 002 from
Palacky  University in Olomouc and internal grants
IGA_PrF 2021 024 and IGA_PrF 2022 022.
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Bis-indolové alkaloidy disponujii pestrou paletou
biologickej Gcinnosti vratane antibakterialnej, antifungalne;j,
protivirusovej, protizapalovej, protinadorovej a cytotoxickej'.

Tato praca sa zaobera stadiom syntézy bis-indolovych
zlicenin odvodenych od indolovych fytoalexinov. Vyskum
bol zamerany na syntézu bis-indolovych tiomocovin 1
s roznou kombinaciou substituentov na indolovom dusiku,
bis-indolového homodiméru_ prepojeného fenylovym 2
a akridinovym linkerom 3. Dalej bola Studovana priprava
mocovin, kde bola sira v tiomocovinovom skelete nahradena
kyslikom. Cykliza¢nymi reakciami bis-indolovych
tiomoCovin -3 ucinkom rdéznych -cyklizaénych Ccinidiel
(brémoctan metylovy, fenyltrimetylamoniumtribromid, oxid
chromovy, brém) boli pripravené derivaty tiazolidin-4-6nu,
spirobrasininu, 1,3-tiazino[6,5-b]indolu a 1-metoxyspiro-
brasinolmetyléteru. U pripravenych zlicenin bol evaluovany
ich antiprolifera¢ny potencial.
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Schéma 1.
Tato praca vznikla za podpory VEGA grantu ¢. 1/0138/20.
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Umpolung — pfepdlovani je obecn)'/ koncept v organické
syntéze, ktery predstavuje zmenu pfirozené polarity
organickych latek na opacnou'. Klasickym piikladem
pfepolovani je pfeména halogenalkanl, reagujicich jako
elektrofily (akceptory a), na Grignardova cinidla
vystupujicich jako nukleofily (donory = d). V soucasné dobé
jsou v poptedi zajmu organokatalytické ptistupy
k ptepdlovani, zejména ty, které obraci reaktivitu enolatt
a enamint”.

Flavinové kofaktory, FMN ¢i FAD, maji v biologickych
systémech rozli¢né funkce. Vystupuji napiiklad jako jedno- ¢i
dvouelektronovd oxidacni i redukéni cinidla, Gcastni se
fotochemlckych d&jt. Rada z tchto schopnostl jiz byla
vyuzita i v umélych organo- a fotokatalytlckych systémech’.
V neddvné dobé byla popséana Vyznamna role ﬂavmovych
kofaktorti pii prepolovani molekul®. Ukazalo se, Ze
v enzymatickych reakcich flaviny pfi pfepdlovani vyuzivaji
zejména polohu N(5), prostfednictvim které tvofi relativné
stabilni adukty s mékkymi nukleofily. Zjistili jsme, ze
podobné chovani vykazuji flaviny a nékteré jejich derivaty,
napiiklad flaviniové soli 1 i v umélych systémech.
V piedndSce bude ukdzano mozné vyuziti takového
prepolovani v organické syntéze, napiiklad prepolovani
trifenylfosfinu tvorbou aduktu se soli 1 a aplikace této
aktivace pti katalytické Mitsunobuové reakci. DalSim
piikladem je ptepolovani nitroalkand, které je vyuzitelné pii
jejich transformaci na aldehydy a naslednych reakcich
s nukleofily. Tato reakce piimo napodobuje ucinek
flavinového kofaktoru v nitroalkanoxidasach’.

:I;[N J@[ L{YRB j 2(

Phs P-/‘\ o X X "PPhO HyC- ¢
o
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Nu akceptory
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Heliceny jsou 3D polyaromatické organické latky, které
se skladaji z ortho-kondenzovanych benzenovych kruht.
Vlivem stérického branéni jsou nuceny zaujmout neplanarni
uspofadani ve tvaru Sroubovice (pravotociva a levotociva).
Tento vysoce delokalizovany m-elektronovy systém vede
spolu  sinherentni chiralitou kunikdtnim optickym
a elektronickym vlastnostem (lep$i rozpustnost, vysoka
opticka otacivost). Struktura helicenti mize byt modifikovana
zavedenim heteroatomu (N, S, P, Si, O) do helicenového
kruhu (napt. aza[n]heliceny).

Heliceny lze pr1prav1t nékolika rtznymi metodaml
z nichZ nejrozsitendjsi jsou fotochemické cyklizaéni reakce'.
Tyto jsou zaloZzeny na cis/trans fotoizomeraci derivatl
stilbenu a nasledné konrotacni elektrocyklizaci cis izomeru na
dihydrohelicenovy meziprodukt, ktery se okamzit¢ méni
v pfitomnosti vzduchu a katalytického mnozstvi jodu na plné
aromaticky helicen’.

Fotochemické piipravy helicend, které byly studovény
v nasi skuping, jsou zalozené jak na fotocyk11zac1 imind, ktera
vede k piipravé novych diazahelicend’, tak na ne0x1dat1vn1
dehydrofluoraci  ¢i dehydrochlorac1 ktera  poskytuje
fluorované [6]heliceny® &i aza[n]heliceny’® (n =4 — 7).

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 20-19353S.
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Navrh a syntéza novych typov fotosenzibilatorov pre
ucely fotodynamickej terapie (PDT) je prezentovana.

Zamerali sme sa na syntézu a identifikaciu chemickej
Struktary série azamakrocyklov, ktoré do istej miery vykazuju
Struktrnu podobnost’ s fotosenzibilatorom oznacenym ako
TLD 1433, ktory je prvym klinicky uznanym terapeutikom
pre potreby PDT v Kanade. V struktre TLD 1433 najdeme
systém bipyridinovych jadier, ktoré sliizia ako ligand pre atom
Ru*" a komplex je eSte premosetny na tritiofénovy fragmet
(obr. 1, vlavo). Struktira nami ocakavanych zluc¢enin z triedy
ftalokyaninov je zhodnd poctu dusikovych atomov
atiofénovych jadier, avSak bez nutnosti koordinacie
centralnim atdmom (obr. 1, stred). Napriek snaham a dosial’
jedinému literarne  popisanému derivatu sa v naSich
syntetickych postupoch nepodarilo izolovat azamakrocyklus
so systtmom thieno[5,4-c]pyrolov, ktorda reprezentuje
izostérnu zamenu za bezny Strukturny izoindolovy motiv.
Izolované a identifikované vSak boli nové derivaty (obr. 1,
vpravo), ktoré dokumentujii priebeh reakcie v prospech
tvorby ftalokyaninov, ktora prebicha ako niekolkostupiiova
autoadicia substratov zakoncend cyklizaciou. NavySe, nami
pripravené derivaty je mozné vyuzit' ako substraty syntéz
v prospéch tvorby nesymetrickych ftalokyaninov.

CpoH1gN4OS3 / 426,58 gmol ™!
DK4ePcTiof (54)

® R

(47, 48, 49)

Obr. 1. TLD 1433 (vPavo), ofakavané azamakrocykly (stred),
realne izolované zlu¢eniny (vpravo)

Realizacia vyskumu je financovana z grantovych uloh
podpora VEGA 2/0055/21 a VEGA 1/0086/21.
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Phenolic natural products and alkaloids are major
natural product classes, which display rich and important
biological aktivities. A common feature, which is however not
well understood, is that they are often formed by oxidative
processes, which results in large structural diversity. This
provides inspiration to synthetically approach the complex
skeletons of such natural products, which are isolated often
only in minute quantities, by similar oxidative tandem
processes.

We illustrate this concept by short asymmetric total
syntheses of members of the stilbenolignan', stilbene dimer”
and fumiquinazoline® families of natural products 1-3.

2 stilbene dimers

1 stilbenolignans

3 pyrazinoquinazoline

alkaloids
Nl\/l/e R

@/éOHO

Scheme 1. Oxidatively formed phenolic and alkaloid natural
products

Generous financial support by the Czech Science Foundation
(19-22085S and 21-30730S) and IOCB Prague is gratefully
acknowledged.
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Divergentné orientovana syntéza (DOS) piedstavuje
jednu z metod organické syntézy vyuzitelnou pro rychlou
ptipravu strukturné odlisnych chemickych knihoven. Tzv.
reagent-based pfistup DOS umoziluje syntézu rozmanitych
latek z jednoho spoleéného intermediatu a riznych &inidel'.

V poslednich  letech byla diskutovana  metoda
aplikovana  pro  syntézu  rozmanitych  heterocykll
pfipravovanych z variabilnich 2/4-nitrobenzensulfonamidt
pomoci syntézy na pevné fazi’. Tato prednaska je zaméfena
na piipravu novych derivati pyrrolidin-3-onu®, 1,4-oxazepant
a jejich derivatd®, fazovanych derivatd triazolo[1,5-a][1,4]
diazepinu’, tetrahydro-isochinolinu a tetrahydrobenzo[d]
azepinu® (Schéma 1).

} o x-R®
7N e
L )MRs o N-S o)/ /NJ
HOW\\\. N g\\N 0aS,_,
|
O 2-Ns R® H X =CO, CH,
1 O\
R
I 7 X=C0,C=C ., 4R’ N (
R3 4 o N\/K(
e Qe L = e M
0,8 ) R (¢] R
e O  2/4-Ns X = O, NH, NHR*

R3

B

4

R\N)u,,( N
N
A

o R3

Schéma 1. DOS vybranych heterocyklickych slou¢enin
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Sulfonimidamides are a class of compounds that is
gaining Popularity in medicinal chemistry and drug
discovery . They are bioisosteric to popular sulfonamides and
offer a unique scaffold for 3-D display of up to four different
substituents (Scheme 1). Nevertheless, sulfonimidamides
remain underexplored in discovery chemistry due to the lack
of broadly general and efficient methods for their preparation.
The aim of the presentation is to sumarize current approaches
for synthesis of this class of compounds and show our
strategy for the preparation of sulfonimidamides. Our
approach relies on two complementary two-step procedures
that provide sulfonimidamides with a broad spectrum of
substituents and functional groups.

R2-N O
N\
WS, R

I

3
R

+ Underexplored chemotype in drug discovery
« 3D display of four substituents

Scheme 1. A general structure of sulfonimidamides

This work was supported by the Czech Science Foundation
(GACR 20-26798S).
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Due to their specific colour and optical properties, aryl
diazenes are very useful compounds for advanced material
technology and pharmacological research. The introduction of
the aryl diazenyl moiety using conventional methods
(diazonium couphng, Baeyer-Mills reaction) has recently
become cumbersome', by reason of the preparation of more
structurally complex molecules with diverse functional
groups. In 2003, Lim and co-workers published an inspiring
work on the synthesis of azobenzenes via Buchwald-Hartwig
coupling reaction of N-Boc aryl hydrazines, followed by
oxidations of the corresponding hydrazo 1nterrned1ates This
methodology was further modified by Cho’, Gretli* and
Olson® (Scheme 1). Mild reaction condltlons and the
possibility of wusing electronically various substrates
predetermine this transformation to be a valuable tool for late-
stage derivatization of highly functionalized structures, such
as drugs. In effort to improve yield and selectivity of this
sequence, we focused on optimizing the oxidation step. Using
hypervalent iodine reagents, desired bis(hetero)aryl diazenes
were produced from N-Boc and N,N’-bis-Boc aryl hydrazines
in more than 80 % average yields.
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Scheme 1. Previously described conditions for N-Boc and N,N -bis-
Boc aryl hydrazines oxidations in comparison with our work
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A REAKTIVITA
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Dendraleny jsou donedavna opomijenou podmnozinou
konjugovanych polyenti s unikatni schopnosti podstupovat
kaskadové, tzv. dien-transmisivni Diels-Alderovy reakce, ve
kterych se dvojna vazba, vznikla v jedné DA reakci stava
soucasti noveho dienového fragmentu, jenz mtze podlehnout
dalsi cykloadici' (Schéma 1).

Schéma 1. Archetypalni DA reakce [3]dendralenu

Vzhledem ke znanému vzrustu strukturni slozitosti
vjediné operaci tak ma chemie dendralenti nesporny
synteticky potencidl. VétSina dosud piipravenych latek byla
omezena na latky s jednoduchymi substituenty (pfevazné
alkyly) s minimalnim elektronovym vlivem'. V ramci této
prace jsme proto pfipravili dendraleny, substituované
funkénimi skupinami s vyraznymi elektronakceptornimi
efekty (Schéma 2) s cilem prozkoumat jejich reaktivitu.

EWG n LEWG
EWG l o~ "N~ O
< |
| Ph
EWG 80% EWG
EWG = elektronakceptorni skupina
Schéma 2. DA reakce elektrondeficitnich dendralent
Vramci prednasky bude diskutovana pfiprava

ireaktivita pfipravenych dendralenti, které poskytovaly jak
DA reakce s elektronové chudymi (!) dienofily, tak kaskadové
Michaelovy i anti-Michaelovy adice.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR dislo
18-17868S.
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Triterpenoids are natural compounds with interesting
biological activities'. Recenly, we found a set of pentacyclic
triterpenoids with low cytotoxicity and high neuroprotective
activity. A set of new compounds was synthesizedd and
evaluated in salsolinol (SAL)- and glutamate (Glu)-induced
models of neurodegeneration in neuron-like SH-SYSY cells.

Among the tested compounds, betulin triazole I bearing
a tetraacetyl-p-D-glucose substituent showed a highly potent
neuroprotective effect. To better understand which parts of the
molecule is responsible for the activity, substructures of
compound I were prepared (compounds 7, III, IV in Figure
1), and evaluated independently. Synhte51s acthlty, and
detailed mechanism of action will be discussed*”

CH,0Ac

Fig. 1. Compound 7

This work was supported by the grant of Ministry of Health of
the Czech Republic (AZV No NV19-03-00107).
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Enantiomerically enriched 3,4-dihydro-2H-1,4-benzoxa-
zines stand out as key N, O-containing six-membered
heterocyclic scaffolds found in bioactive natural products,
pharmaceutical drugs and leading bioactive candidates.
Following the clinical trials validating their therapeutic
potential, chiral 2H-1,4-benzoxazines have been extensively
researched in recent years towards developing efficient
protocols for their enantioselective synthesis.

Herein, we describe a versatile transition metal/oxidant
free synthesis of the chiral 2H-1,4-benzoxazines through
chiral phosphoric acid (CPA) catalyzed enantioselective
desymmetrization of prochiral oxetanes, in up to 99% yield
and 99% enantloselect1v1ty, under mild reaction conditions
(Scheme 1)'. The reported strategy not only complements the
conventional 2H-1,4-benzoxazine synthetic strategies, but
also provides access to key intermediates of therapeutic
candidates i.e., prostaglandin D2 receptor antagonist and M1
positive allosterlc modulator (PAM) compound VU0486846°.

S —»CQ\

high yields
up to >99% ee

prochiral oxetanes

Scheme 1.
oxetanes

Enantioselective desymmetrization of prochiral

The authors gratefully acknowledges the Czech Science
Foundation (20-29336S) for financial support.
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2,3-DIHYDROBENZOFURANY JAKOZTO
OKOUZLUJICi SEKUNDARNi METABOLITY
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Neolignany  jsou sekundarni metablllty rostlin
biosyntetizované pomoci $ikimatové drahy'. Ze strukturniho
hlediska se jedna o dimery fenylpropanoidii, metabolity
L-fenylalaninu. Fenylpropanoidy podstupuji homodimerizaci
adalsi (non-)enzymatické transformace jako Z]e kysele
katalyzovana cyklizace, methylace nebo oxidace™. 2,3-Di-
hydrobenzofurany (DHB) jsou jednim z 15 subtypl
neolignanovych struktur, které jsou prave (bio)syntetizovany
homodimerizaénim procesem 3,5’-fenylpropanoidi®.

DHB motiv je napfiklad pfitomen v piirodné
se vyskytujicich molekulach DGC-A I. a Licarin A II., ale
také v syntetickych molekulach, které maji velké spektrum
biologickych aktivit, jako jsou antibakteridlni a protiplisnéve,
protinddorové, antituberkularni a antimalarialni. Nekteré dalsi
DHB molekuly mohou také vykazovat antioxidaéni
¢i cytoprotektivni Vlastnostl

—, OH
HO, 7 3
T
> OH
HO Z ....Q—(f OH 0
o
© o N /
[PNg /

DGC-A Licarin A
1 n
Schéma 1. Struktury pfirodné se vyskytujicich neolignani
DGC-A a Licarin A

Cilem naSeho vyzkumu je vyvinout novou metodu
pfipravy molekul tohoto strukturniho typu pomoci
organokatalyzatori dualniho charakteru a nasledné otestovat
biologické vlastnosti nové pfipravenych molekul zejména
v kontextu jejich antiparazitickych a protinadorovych aktivit.
Dosazené cile budou prezentovany a diskutovany.

Tato prace byla podporena vnitinim Grantem Univerzity
Palackého (IGA_PrF 2022 12 a IGA_PrF _2022_16).
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Biosyntéza  neolignani a  dalSich  pfirodnich
sekundarnich metabolitti Sikimatové drahy dovoluje rostlinam
reagovat na zmény v prostfedi, na napadeni patogeny nebo
jako obrana pied opasem bylozravci. Siroké spektrum téchto
metabolith  vychazi zriznych moznosti (radikalové)
dimerizace zakladnich fenylpropanoidovych jednotek za
ucasti peroxidas nebo lakas a mize byt specifické pro druh,
geografickou lokaci nebo dané ro¢ni obdobi. Ackoli tedy
sekundarni rostlinné metabolity neolignanového typu nejsou
pro rostllnu esencialni, hraji nezastupitelnou roli v kvalité
jejiho Zivota'-2

Nékteii zastupci neolignanti s benzofuranovym skeletem
vykazuji antimikrobialni (Licarin B), anthelmintické (Licarin
A) ¢i protirakovinné (Tirpitzin A, Boehmenan) G¢inky. I tyto
latky tak slouzi v oblastl med1c1naln1 chemie k inspiraci pii
VyVOJl novych 1é&iv.>** Synteze latek obdobného typu se
vnasi skupiné¢ vénujeme jiz delsi dobu s cilem vyvinout
obecny, rychly a stereoselektivni pfistup k témto skeletim.
Jednou ze sledovanych cest je vyuziti katalyzy tranzitnimi
kovy (Rh'™). Tento ptistup pak bude diskutovan v ramci mého
piispévku (obr. 1).

o]
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N R3 : + R3)J\n)j\0/\
o OH N,
R, Ry

Obr. 1. Retrosyntéza  benzofuranového skeletu neolignani
zaloZeném na katalyze Rh™
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Benzimidazolové derivaty sa vyznafuji = svojou
vSestrannou aplikovatelnostou v réznych odvetviach vedy,
atiez rozsiahlym spektrom moznosti ich syntéz. Jednou
z hlavnych charakteristik prezentovaného vyskumu je navrh
a aplikdcia najefektivnejSej syntetickej metddy pre pripravu
derivatu N-(1H-benzimidazol-2-ylmetyl)benzamidu (7).

senzor | + SOCl2

07M 13M 23M 36M  46M

{—qﬁ,u\ NSy S

Obr. 1. Chemicka Struktira syntetizovaného benzimidazolového
derivatu N-(1H-benzimidazol-2-ylmetyl)benzamid () a jav
zhasania fluorescencie pre senzoring tionylchloridu pri réznych
koncentraciach SOCI, v dichlormetane

Syntetizovany benzimidazolovy derivat I sme sa po
identifikacii chemickej Struktary snazili vyuzivat ako
fluorescenény chemosenzor. NaSe snahy boli Uspesné pre
proces senzoringu tionylchloridu (SOCL,), ktory castym
¢inidlom v organickej syntéze, ako aj technologickych
procesoch. Pre proces bol vyuzity derivat 7 (obr. 1) s ¢ = 107
mol dm~. Koncentracia tionylchloridu sa zvySovala od
0,7 mol dm™ do 4,6 mol dm™, pricom ocakdvand zmena
pozorovana aj vizualne vol'nym okom bola dosiahnuta uz pri
koncentracii 0,7 mol dm™ (SOCI,). Sledovany jav sa na
UV-Vis spektrach prejavil batochrémnym posunom pre
Amax / nm z pévodnych 338 nm pre senzor I na 368 nm. Proces
je spojeny so zmenou chemickej Sturktury senzoru, a preto
nevyhnutnostou bola charakterizicia Struktiry 7 pred a po
senzoringu. Vyuzitim 'H NMR, IC, spektroskopie sme
navrhli chemicku podstatu konkrétneho procesu senzoringu,
ktory je vSak zaroven spojeny s javom zhaSania fluorescencie
(obr. 1). Takyto jav nie je uplne idealny, kedze prave
v prevadzke s nadmernou koncentraciou toxického c¢inidla
tionylchloridu by bolo vyhodnejSie vyrazna zmena vo
fluorescencii, ktora je zretelnd okamzite aj v naro¢nych
prevadzkovych podmienkach.

Praca vznikla s podporou grantov VEGA 1/0086/2, VEGA
2/0055/21 a UCM FPV 22-2022.
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NOVEL MODIFIED PRALIDOXIME DERIVATES AS
POTENTIAL REACTIVATORS OF
ORGANOPHOSPHATE-INHIBITED
CHOLINESTERASES
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Acetylcholinesterase (AChE) oxime reactivators are
used as antidotes to organophosphate (OP) poisoning, while
butyrylcholinesterase (BChE) reactivators are suitable for
pseudocatalytic uptake of OP. OP acts as irreversible
inhibitors of AChE. Due to the inhibition of AChE OPs cause
impairment of cholinerg%ic functions, which can lead to the
death of the organism'. The modification of the already
known structure of pralidoxime aims primarily at overcoming
the problems associated with physicochemical properties. The
disadvantage of quaternary pyridinium oximes, which have
a permanently positive charge, is poor penetration across the
blood-brain barrier (BBB), which makes them ineffective in
the central nervous system’. Introducing a substituent that
could contribute to increased lipophilicity, may thus provide
better penetration into BBB. At the same time, a substituent in
a suitable position relative to the oxime group on the
pyridinium ring can reduce its pKa value and thus lead to
easier formation of the oximate anion, which is important for
the ability to reactivate inhibited cholinesterase®. The aim of
this work is to synthesize oxime reactivators derived from the
structure of pralidoxime, determine their stability and pK,
values. Finally, the new derivatives will be measured in vitro
for their ability to reactivate OP-inhibited cholinesterases.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(No. GA21-03000S) and the University of Hradec Kralove
(No. SV2102-2022).
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Organophosphorous compounds (OPs) such as nerve
agents or pesticides are irreversible inhibitors of
cholinesterases, namely Acetylcholinesterase (AChE) and
Butyrylcholinesterase (BChE), causing cholinergic crisis'.
While inhibition of AChE can be lethal, inhibition of BChE
has no adverse effects. Therefore, BChE can be used for
scavenging OPs before it reaches AChE in CNS. BChE itself
has no catalytic activity, but by joint administration of BChE
and reactivator we can establish pseudo-catalytic
bioscavenger®. Reactivators cleave the OP moiety from the
enzyme by making a covalent bond with it. Reactivators of
AChE are already widely used (eg. pralidoxime, asoxime) but
there are few disadvantages. Firstly, there is no broad-
spectrum reactivator. Second problem is that they have low
ability to pass the blood-brain barrier (BBB) due to their
double-charged structure. Moreover, when the OP-ChE
complex is dealkylated (so called “aging” of ChE), it is no
longer possible to reactivate. That is why nowadays the
research is focusing to development of reactivators of BChE
as well>. Promising results were obtained for the novel
“K-oximes” K027, K048 and K203. The aim of this research
is synthesis and in vitro evaluation of monoquaternary
analogues of oxime K203 and observation of the effect of
charge on physicochemical properties of compounds and on
biological activity.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(No. GA21-03000S) and the University of Hradec Kralove
(No. SV2102-2022).
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The thiazolidine-2,4-diones (glitazones) are well-known
pharmacophores introduced in the late 1990s for treating type
2 diabetes mellitus'. Thiazolidinediones are found to exhibit
a broad spectrum of biological activities®.

In view of the biological significance of the
thiazolidinedione scaffold, we designed and synthesised
several thiazolidinedione-based derivatives (Fig. 1) and
studied their antibacterial activity.

o
o
S ONTN=N
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R'=H, Cl,Br, F, CF3

R2=H, Cl, CHz, NO,

R'=H, Cl, Br, F, CF3
R?=H, Cl, CHz, NO,

R'=H, Cl,Br, F, CF3
R? = heterocycles, amino acids

Fig. 1. Overview of thiazolidinedione derivatives

All prepared compounds were evaluated for their
antibacterial activity against Gram-positive and Gram-
negative bacterial strains such as B. subtilis, M. lutteus,
M. vaccae, S. aureus, P. aeruginosa, and E. coli. The most
exciting compounds showed activity against P. aeruginosa
and M. vaccae with a MIC value of 0.39 pg/ml. Some other
derivatives exhibited moderate activity against M. [utteus with
a MIC value of 12.5 pg/ml.

This work was supported by internal grants from Palacky
University IGA_PrF 2021 024 and IGA_PrF 2022 022.
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Flavonoids are natural polyphenols with a number of
important biological activities'. However, these effects have
not been fully elucidated and could possibly be attributed to
flavonoid  metabolites  formed in  the intestine.
Hydroxyphenylcarboxyhc acids are known metabolites of
a variety of flavonoids®. During the biotransformation phase
II, these small molecules may be conjugated to form e.g.
sulfates (Scheme 1), whose biological effects are still under
investigation.

H HO3SO
COOH
| 1}
Hoasoj@/\COOH HO3SO:©\/\
HO HO

Scheme 1. Potential flavonoid metabolites

COOH

Starting from hydroxyphenylcarboxylic acids, several
sulfates were prepared by chemical and chemoenzymatic
synthesis methods. Several synthetic methods were studied,
which show significant differences in the sulfation of
monohydroxyphenylcarboxylic acids (i.e., preparation of. I
and II) and dihydroxyphenylcarboxylic acids (III and IV).
The obtained compounds will later be used as authentic
standards in metabolic studies and in biological assays to
better understand the impact of the flavonoids metabolism on
their biological activity.

This work was supported by the Czech Health Research
Council (NU21-01-00135).
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Zaciatkom 21. storoCia nastal ohromny pokrok v oblasti

asymetrickej katalyzy. V snahe néjst bezpecné a netoxické
alternativy oproti reakcidam katalyzovanych tranz1tnym1
kovmi, sa vyvinul novy smer katalyzy — organokatalyza'?.
V poslednych dvoch dekadach tito oblast’ zaznamenala
obrovsky pokrok a nasledne umoznila objavit mnoho novych
syntetickych transformacii. Jedna z nich sa nazyva ,,dudlna
organokatalyza“ — hlavna téma tohto prispevku.

Cielom nasho projektu je vyvinut nova triedu
chiralnych bifunkénych organokatalyzatorov aplikovatelné
v dualnej organokatalyze. Hlavny zamer je prepojit dve
funkéné  skupiny, donor vodikovej vizby (HBD)
a Bronstedovu kyselinu (BA)® a to v jednej molekule (Schéma
1). Hlavnou Vyhodou tychto heterocyklickych sulfonamldov
je moznost’ jemne menit’ pK, dan¢ho organokatalyzatoru®.
NaSe doterajSie uspechy a vysledky budu prezentované
Vv posteri.

lpK Iademe '

B N—{ chiralna
heterocyklicka / kostra
koordinacia H

Schéma 1. Navrh novych dudlnych katalyzatorov
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Akutni

myeloidni  leukémie (AML) jednou
Vznik
tohoto onemocnéni je zhruba u tietiny vsSech pacientﬁ
spojovan s onkogennimi mutacemi v genu kodujicim
receptorovou tyrosinkinasu FLT3. Ackoli je v soucasné dobé
znama cela fada FLT3 inhibitorti, z nichz nékolik jiz bylo
schvaleno pro klinické pouziti, jejich uplatnéni v praxi je
Casto limitovano Casnym rozvojem rezistence a naslednym
relapsem. Vhodnou alternativou k inhibici kinasové aktivity
FLT3 se Jev1 byt jeho cilend degradace pomoci technologie
PROTAC' (z angl. proteolysis targeting chimera). Z toho
dvodu Jsme diive publikovany FLT3/CDK9 kinasovy
inhibitor® linkerem propojili s ligandem E3 ubiquitinligasy,
pomalidomidem, za vzniku heterobifunkéniho konjugatu.
Radou experiment byla prokazana selektivita této molekuly
vaci  FLT3-ITD-mutovanym AML  bunéénym liniim
apotvrzen mechanismus jejiho plsobeni zalozeny na
proteasomalni degradaci. Latka ucinné snizovala hladinu
FLT3 i CDKO9, coz vedlo k zablokovani FLT3 signalni drahy,
aktivaci apoptosy a zastavé bunécného cyklu téchto bunék.
Krom¢ toho doslo, vlivem transkripéni represe zpusobené
degradaci CDK9, i k vyznamnému snizené exprese gend
zapojenych v patogenezi AML. Ziskané vysledky potvrzuji
pozitivni dopad simultdnni degradace FLT3 a CDK9 pro
potencialni 1é¢bu pacientd s AML.

je
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Nerve agents are organophosphorus compounds (OPs)
with very potent toxicity due to their irreversible inhibition of
the essential enzymeacetylcholinesterase (AChE; EC 3.1.1.7),
which is primarily important in the control of
neurotransmission in  synapses. The related enzyme
butyrylcholinesterase (BChE; EC 3.1.1.8) is inhibited by OPs
aswell. Compounds with an oxime group act as reactivatorsof
the inhibited AChE by the nucleophilic displacement of OP
moiety from the enzyme’s catalytic serine and are used as
a pharmacological treatment after OP poisoning. However,
restoration of the AChE activity is directly related to the
oxime structure and standard oximes 1n medical practice are
not equally effective for various OPs'. It was demonstrated
that the chlorine substituent reduce the pKa of the oxime
group compared to the non-substituted analogues and result in
the higher formation of oximate anion which can be correlated
to their increased reactivation ability’. In this work, the
synthesis and thorough evaluation of fluorinated and
chlorinated oximes is presented. Firstly, their stability and
oximate forming properties (pKa) were determined. Further,
the evaluation comprised testing for affinity for human
recombinant AChE and human purified plasmatic BChE, the
oxime’s efficacy in reactivation of sarin-, cyclosarin-, VX-,
tabun-inhibited AChE or BChE. Finally, the antidotal
potential of the lead halogenated oxime was tested in mice
exposed to sarin and cyclosarin®.

This work was supported by Czech Science Foundation (No.
GA21-030008S).
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Oxime reactivators are causal antidotes commonly used
against organophosphate (OP) poisoning. Although OPs are
utilized in agriculture as pesticides, they can be misused by
terroristic groups as nerve agents (NA). These compounds are
fast acting inhibitors of human acetylcholinesterase (AChE)
causing cholinergic crisis ultimately leading to death by
respiratory failure. Treatment of OP intoxication consists of
immediate administration of symptomatic drugs, namely,
atropine and diazepam and antidotes in form of oxime
reactivators of AChE. Undoubtedly commercially used
reactivators are the best countermeasure for OP intoxications
so far, however they have several downsides. First of all, there
is no broad-spectrum reactivator effective against all NAs,
secondly they cannot reactivate “aged” form of AChE and
lastly they poorly cross the blood-brain barrier (BBB) due to
low lipophilicity!. For instance, widely used reactivator
2-PAM crosses the BBB approximately from only 10%
(ref.?). However, most of the techniques used for measuring
the concentration of reactivator crossing BBB are relying on
HPLC combined with MS or UV detector. BODIPY probe
could be great alternative as it is a strongly fluorescing probe
standardly used for imaging techniques in vitro’. The aim of
this work is in vitro evaluation and analysis of
physicochemical properties of BODIPY labeled oxime
reactivators of AChE.

This work was supported by the Czech Science Foundation
(No. GA22-14568S) and the University of Hradec Kralove
(No. SV2102-2022).
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Axially chiral anilides can be easily prepared by
acylation of N-sulfonyl anilide with carboxylic anhydride in
the presence of achiral isothiourea catalyst. The method
provided anilides with high atroposelectivity. The anilides can
be used as a chiral auxiliary to synthesize chiral carboxylic
acids, carbonyl compounds, or alcohols. High
diastereoselective Lewis acid mediated asymmetric Diels-
Alder reaction was carried out with various dienes in DCM
already at temperatures close to 0 °C.

o O o O
R4 @ RIS
o//S\N)K%\RZ 10 eq. O,/S\N ,

tBu J 10 mol. % TiCly By
B —
1 /]

DCM, -12°C,1h

R' R? conversion (%) de (%) of product

Ms Me >99 96

Scheme 1. Diels-Alder cycloaddition of axially chiral anilides with
cyclopentadiene

TiCl, and SnCl were found to be suitable Lewis acids.
When 10 mol.% of TiCl, was used, the reaction provided
product with high yield and diastereoselectivity. Various
anilide derivatives were tried. The best result were achieved
in case of R' = Ms, R?=H or Me.
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Purin je heterocyklicka sloucenina, kterd se nejéastéji
vyskytuje v pifirod¢ a Casto je soucasti celé fady ptirodnich
asyntetickych slouCenin s prokdzanymi biologickymi
vlastnostmi.

Zacatky chemické modifikace purinového skeletu sahaji
hluboko do minulého stoleti a jsou neustidle spojeny
s hledanim novych cest umoznujici ptipravu dalsich slouc¢enin
s potencidlni biologickou aktivitou. Z tohoto pohledu jsou
napiiklad velice zajimavé 2,6,9-trisubstituované puriny jako
olomoucin, roskovitin, bohemin nebo purvalanol-A majici

silng inhibiéni Gginek na CDK'. Na druhou stranu
2,6,7-trisubstituované analoga jsou malo znamé.
Ex1stu]e nékolik metod umoziujici substituovat

polohu 7. Metody jsou ale bud’ neselektivni anebo umoznup
regioselektivné¢  zavést ,pouze jednodussi primarni ¢i
sekundarni substltuenty . My jsme vyvinuli zcela novy
pfistup umoziujici na principu silylacni metody a Vhodne
Lewisovy kyseliny regioselektivné zavést do polohy N’
purinového skeletu doposud nepopsané terciarni zbytky, které
zminénymi metodami neSlo zavést. Tato metoda byla
vyvinuta pro purinové chloro prekurzory, které pak
substituénimi reakcemi poskytuji piislusnd analoga vySe
popsanych sloucenin.

Lewis acid
cl BSA cl s
N7 I terc-RX )i R
) P
.
X)\\N N ACN,RT )\ /> J\ ?
X=H nebo ClI R'=OR, SR, NHR, CR R2= NHR R%=H, CH3
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Slouceniny obsahujici sulfonamidickou funkéni skupinu
vykazuji Sirokou Skalu biologickych aktivit. Chemie
sulfonamidl, a tedy sulfonamidl obecné, tedy hraje diilezitou
roli pfi medicindlnim vyzkumu a piipravé novych sloucenin
se zajimavymi biologickymi  vlastnostmi. = Vyhodou
sulfonamidi je, Ze jsou znacné inertni a lze je tedy vyuzit pfi
designu novych medicinalnich skeleti a building bloki.
Zajimavé je, ze v literatufe existuje mnoho moznosu jak
ptipravit velikou skalu alkyl a aryl sulfonamidd'. Naopak,
reporty jez popisuji pfipravu heteroarylsulfonamidi jsou
velmi ojedinélé a az do neddvna neexistovala zadna synteticka
cesta jez by v obecné roviné umoziovala jejich ptipravu.

V naSem piispévku budeme diskutovat obecny ptistup
k této skupiné latek jez je zaloZena (a) na reakcich heteroaryl
thiolt a odpovidajicich aminl, anebo (b) na reakci
heteroarylsulfon fluoridii s aminy ze SuFEx protokolu®.

s
N NH

Schéma 1. Struktura benzothiazolsulfonamidu

Tato prdace vzmikla za podpory grantu Interni Grantové
Agentury  Univerzity  Palackého v  Olomouci (grant
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Sekundarni rostlinné metabolity fenolického typu s fenyl
propanoidovy skeletem jsou vSudypiitomné v rostlinné fisi.
Ze strukturniho hlediska do této skupiny patii jak
monolignoly (fenylpropanoidové monomery), tak jejich
dimery (lignany a neolignany), oligomery, tak polymery
(lignin). ~ Fenylpropanoidové ~monomery jsou tvofeny
v Sikimétové draze a jejich naslednou radikalovou dimerizaci’
vznikaji nasledné dimery. Tyto dimery pak v rostlinach
podléhaji dalsim oxido-redukénim reakcim, substituénim
reakcim atp. a generuji celou s$kalu dimert, tzv. lignan
a neolignantl.

Coumestany (obr. 1) strukturné patii do
fenylpropanoidovych dimert neolignanového typu
s benzofuranovym skeletem®. Tyto litky nejsou pouze
zajimavé svym polykondenzovanym tetracyklickym skeletem,
ale hlavné svymi biologickymi vlastnostmi. Vykazuji
nejenom zajimavé antibakteridlni, antifungalni a antidotni
Vlastnosti, ale zejména jsou znamé pro své estrogenni
vlastnosti'”.

V nas$i vyzkumné skupin€ se jiz del$i dobu zabyvame
cilenou syntézou vybranych hgnanu a neolignanti*. V tomto
prispévku bychom radi popsali nas konvergentni pfistup ke
coumestantim, ktery vychazi z derivata
2-hydroxysalicylaldehydu a je zaloZzeny na kaskade tii
syntetickych krokd (migraci arylu, Suzukiho couplingu
a intramolekularni cyklizaci).

skupiny

(0}
(0] o (¢}
N O O N O
o o
O
Coumestan Coumestrol

Obr 1. Struktura coumestanii — coumestan a coumestrol
Tato prace vznikla za podpory IGA_PrF 2022 024.
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2/4-nitrobenzensulfonamidy ptedstavuji klicové vychozi
intermediaty v organické syntéze. V poslednich letech byla
studovana aplikace jejich alifatickych analogl, jez snadno
podléhaji C arylaci, prOblhaleI prostredmctv1m Truce-Smiles
presmyku'. Tento vyzkum pFinasi rozsiteni dive studovanych
metodik pro C-arylaci o aromatickou fadu N-(2-(kyano-
methyl) fenyl)benzensulfonamidi 2, jenz nebyly doposud
zkoumdany. Studovand reakce klicové slouceniny 2 s 2-brom-
acetofenonem v bazickém prostiedi navazuje na predchozi
vyzkum® a umoZiiuje jednoduse a rychle v jednom kroku
pfipravit zadané 2,3-diarylchinoliny-4- karbonltrlly 5a°.
Slouceniny stimto strukturnim motivem jsou zfidka
studovany a mohou dosahovat rozmanitych blologlckych
vlastnosti  jako  napiiklad  antibakteridlnich®  nebo
antituberkulotickych® Gginkd.

O,

1

4-Ns-Cl
pyndln CHZCIZ

2-bromacetofenon

DIPEA, bezv. DMSO
1h,rt

84%

35% Ph

N
4-Ns O

4- NS
2 TMSOK s
. 309
2-bromacetofenon bezv. DMF‘ g:: ggf)
DIPEA 4a: 33% 30 min, rt .
bezv. DMSO 5a: 8% oN
24 h,70°C

Schéma 1.
piresmyku

Syntéza chinolind 4a a 5a pomoci Truce-Smiles

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR (projekt 21-
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In the last decade, advanced hybrid materials based on
polymer and clay minerals have been widely studied and used
in research. Different types of clay minerals, e.g., smectites,

are considered promising nanofillers to improve the
mechanical properties of the polymers'.
The layered structures of smectites, such as

montmorillonite (Mt) and/or beidellite (Bd), consist of
tetrahedral (T) and octahedral (O) sheets. The possible
isomorphic substitution in the tetrahedral sheets by trivalent
ions (e.g., AI*'/Si*") and/or divalent ions in octahedral sheets
(e.g., Fe*', Mg?'/A’") generates a negative layered charge. It
is compensated by the interlayer cations, e.g., Ca®*, Na*, Li".
The exchangeability of the interlayer cations, low cost, and
abundance of the montmorillonite are key factors for using it
as a potential filler for clay-polymer hybrids®.

In the presented work, a detailed study of the structural
stability of proposed models via intercalation energies and
hydrogen bonds interactions between montmorillonite and
polymers were performed by the computed DET-D3 method®.
The Perdew, Burke, and Ernzerhof (PBE) functional based on
the generalized gradient approximation (GGA) theory was
used for the description of the exchange-correlation
energy.The structural models of the hybrid structures of
montmorillonite and pentaethylenimine, Mt-PEI , and Mt with
poly(2-methyl-2-oxazoline), Mt-PMOx were examined.

The structural stability of the hybrid structures based on
the montmorillonite and two different polymers (PEI and
PMOx) was compared.

This work was supported by grants from Scientific Grant
Agency (project No. VEGA 02/0021/19) and Slovak Research
and Development Agency (projects No. APVV-18-0075, APVV
-19-0487).
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Biological membranes represent one of the main barriers
for drug transport and its accessibility to the molecular target.
Therefore, interactions of small molecules with biological
membranes play a key role in the pharmacokinetics of
xenobiotics and drug delivery. Unfortunately, data on
membrane interactions of small molecules and drugs are
reported in the literature in different formats and quality,
which effectively hinders the develolloment of this field. For
this reason, we created the MolMeDB'" as an open database on
(small) molecule membrane interactions  (https://
molmedb.upol.cz). MolMeDB currently contains data from
1471 publications and our own calculations, including more
than 950,000 interactions of 450,000 molecules. MolMeDB
covers 52 methods and 40 membranes and also contains more
than 25,800 interactions with more than 200 protein
transporters mainly from the ABC and SLC transporter
families, sodium, potassium and calcium channels and
ATPases.

The database allows the study of the membrane
behaviour of different classes of compounds, the influence of
functional groups on the permeability and partition
coefficients of small molecules, and, by coupling with
computational methods, can guide applications such as the
liposomal formulation of different types of active
pharmaceutical ingredients (APIs). In our recent work?, we
defined the regions of applicability of APIs for liposomal
formulations according to their partition and permeability
coefficients for a given membrane. Unfortunately, it has been
shown that most APIs are not suitable for formulation in
liposomes per se. There are three possible solutions to this
problem: (I) changing the liposome composition, (II) adding a
permeation enhancing agent, and (III) a small modification of
the API structure. In our current work, we investigate the

possibility of modifying APIs on hydrophilic and
lipophilicmodel ~ substances  for  possible liposomal
formulations.

This work was supported by the Palacky University in
Olomouc (project IGA_PrF 2022 019 and subproject DSGC-
2021-0060 within OP 1444
CZ.02.2.69/0.0/0.0/19_073/0016713) and

ELIXIR-CZ infrastructure (MSMT project LM2018131).
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Oxid  Zeleznato-zelezity = (magnetit) je  slibny
katalyzatorem pro rizné reakce, ale pfedevsim pro aktualné
nejzajimavejsi aplikaci v modifikované reakci primyslové
vyroby uhlovodiki z CO podle Fisher-Tropsche
hydrogenace oxidu uhli¢itého iako jedna z alternativ uhlikove
neutralni energetiky 21. stoleti.

V zavislosti na slozeni oxidid Zeleza (¢i jinych sloufenin
jako jsou napt. karbidy), rovnéz tak na velikosti nanocastic
ajejich morfologii lze ziskat rizné produkty hydrogenacni
reakce — od jednoduchych nasycenych uhlovodikti pies
aromaty az po alkoholy i jiné typy kyslikatych derivati
uhlovodiki’.

Existuje obrovské mnozstvi reakci na ziskani nanocastic
oxidi zeleza, jako jsou metody sonochemické, solvotermalni
¢i oxidacni procesy v pevné i kapalné fazi, které jsou pro
pripravu téchto katalyzatorti obzvlasteé oblibené.

Sonochemické metody umoznuji ziskat kulové
akubické nanocCéstice rlznych velikosti, zajimavé jsou
predevsim nanocastice do 100 nanometra.

Pouzitim solvotermalnich metod lze pfipravit jesté vice
typll nanocastic riznych morfologii, pfedevs§im kubickych,
Sestihrannych i nanoty¢inek. Solvotermalni reakce nevyzaduji
drahé¢ a slozité vybaveni, coz z nich ¢ini atraktivni a popularni
typ syntézy magnetitu.

Koneéné oxida¢ni reakce umoznuji také ziskat
nanocastice magnetitu ruznych velikosti, napfiklad krychlové
o velikosti aZz 100 nanometrti, nicméné stoji za to, vénovat
zvlastni pozornost stechiometrii vychozich latek, zejména
mnozstvi oxidantli v reaktivnim prostredi.

Tato prace vznikla za podpory IGA_PrF 2022 26 Priprava
a studium nanomaterialii pro ucely jejich vyuziti v oblasti
katalytickych, spektroskopickych, biologickych a foto nebo
elektrochemickych aplikacich.
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BIOINK PRECURSORS FOR 3D BIOPRINTING
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Three-dimensional (3D) bioprinting is an emerging field
that arose as an extension to traditional tissue engineering
techniques. It allows precise placement of various materials or
cell types simultaneously, layer-by-layer, in order to create
bioengineered 3D constructs for regerative medicine or other
biological and/or medical applications'?.

Although various biomaterials have been developped for
use in tissue engineering and/or regenerative medicine,
significant majority of these materials is not suitable for use
as a bioink in 3D bioprinting'. The development of a bioink
therefore represents a crucial part of the bioprinting process
and it represents an objective of many ongoing studies.
Combining two or more polymers in a single composite
material can lead to advanced multicomponent systems
potentially possesing advantageous characterisitcs of each
polymer component”.

In our work, we focused on the bioink precursors based
on the combination of methacrylated gelatin, capable of
photocrosslinking, with sodium alginate, well known for its
ability to crosslink in the presence of divalent cations. The
impact of various factors on the bioink properties were
investigated, such as the component concentration and their
ratio, alginate molar mass, solvent composition, the presence
of photoinitiator, in order to achieve suitable condtions with
respect to both the printability and future incorporation of
cells of interest using the extrusion-based bioprinter.

This work is the result of the project implementation
CEMBAM — Center for Medical Bioadditive Research and
Production, ITMS2014+: 313011V358 supported by the
Operational Programme Integrated Infrastructure funded by
the European Regional Development Fund.
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PRIPRAVA TENKYCH VRSTEV SYSTEMU As-S-Se
METODOU SPIN-COATING Z ROZTOKU
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Chalkogenidova skla jsou dlouhodobé studovanymi
polovodiCovymi ~ materidly.  VyznaCuji se  vysokou
propustnosti v IC spektru a Vysokym indexem lomu'.

Pro vétsinu aplikaci je vhodné pfipravit tenké vrstvy
téchto materidl. Obvykle se tyto tenké vrstvy piipravuji
fyzikalnimi metodami naptiklad vakuovym napafovanim nebo
naprasovanim. Levnéj$i alternativou je pfiprava vrstev
chemickou cestou z roztokt, nejcastéji metodou spin-coating.
Vyhodou téchto metod je moznost upravy slozeni tenké
vrstvy zménou sloZzeni vychoziho roztoku. Nevyhodou je
zaneseni organickych residui do struktury skla, jejich obsah je
vsak mozne vyrazn¢ omezit naslednou temperaci tenké
vrstvy '’ 12,

Tato prace se =zabyva ptipravou tenkych vrstev
ternarniho systému As-S-Se z roztoku komeréné dostupného
chalkogenidového skla As,S; pfidavkem elementarniho
selenu za ucelem cilené modifikace optickych a chemickych
vlastnosti tenkych vrstev deponovan}'mh metodou spin-
coating. Rozpustnost selenu je vyrazné¢ ovlivnéna _]ChO
krystalografickou modifikaci®. Amorfni modifikace Se je
rozpustnd v roztocich chalkogenidovych skel systému As-S.
To umoznuje ptipravit tenké vrstvy rtiznych slozeni z jednoho
vychoziho roztoku, piipadn¢ pfipravit tenké vrstvy se
zvolenymi parametry.

Byly studovany optické vlastnosti, struktura a chemicka
odolnost deponovanych tenkych vrstev v zavislosti na obsahu
Se a teplotni historii ptipravenych vzorkd.

Autori této prdce dékuji za financni podporu z projekti
,,Senzory s vysokou citlivosti a materialy s nizkou hustotou na
bazi polymernich nanokompositit NANOMAT
(CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007376) LM2018103
Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy CR a internimu
grantu Univerzity Pardubice SGS2022_006.
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5L-06

MERENI POVRCHOVEHO A MEZIFAZOVEHO
NAPETI VISKOZNICH MATERIALU: METODA
VISiCi KAPKY A RELAXACE TVARU

JOSEF JUZA, MARTINA NEVORALOVA DANUSE
MICHALKOVA, ZDENEK STARY

Ustav makromolekuldrni chemie AVCR, v.v.i., Heyrovského
namesti 2, 162 00 Praha 6
Juza@ime.cas. cz

Metoda visici kapky pro merenl povrchového
a mezifazového napéti (1938 Andreas et al.') je uvadéna jako
vhodna i pro viskozni kapaliny™’. Pracuje s rovnovaznym
tvarem kapky, k jehoz dosazeni dochézi pomaleji nez v fadu
sekund u materiali o viskozit¢ v desitkach Pa.s a vysSich.
Relaxaci pro elipsoidni kapky viskéznich  materialt
matematicky popsal Luciani et al.* Jejich rovnice vyuziva
metoda anglicky zvana Deformed drop retraction method.
Popis pribéhu relaxace visici kapky ne 5yl v literatufe
nalezen. Proto jsme se v nedavnych pracich®® pokusili na
vzorcich velmi viskoézniho silikonového oleje o aproximaci
rovnicemi pro elipsoidni kapky. Ovéfili jsme pouzitelnost
vzorce ke stanoveni povrchového napéti z prubéhu relaxace
elipsoidu pro visici kapku Vysledna hodnota byla
nékolikanasobnd vy$§i neZ oekavana’. K vyznamnému
zpfesnéni vysledku by mohlo vést pouziti empirickych
parametri spolu s piislusnou kalibraci. Déale byl extrapolaci
ziskdn rovnovazny tvar kapky, jemuZz se kapka realné
dostatecné priblizi az po dlouhém case. Tato prace vychazi z
méteni viskozit a vyvoje tvaru visici kapky pfi riznych
teplotach na taveninach nékolika technickych polyethylent,
polypropylenti a polystyrenu za ucelem ovéfeni poznatkl
zmeéfeni silikonového oleje. Problémem se zde ukdzala
podminka valcové soumérnosti soustavy: technické polymery
Casto dlouho zaujimaji tvar zkroucenych vlaken a jinych
asymetrickych tvar, na néz nelze dané rovnice uplatnit.
Dosavadni méfeni a vypocty ukazuji potfebu brat v uvahu
dobu relaxace tvaru kapky. Nalezené rovnice jsou pouzitelné,
ale oproti optimistickym pfedpokladim jen v omezené mife.
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PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES OF SELECTED
IMIDAZOLIUM CHLORIDE IONIC LIQUIDS IN
TETRAETHYLENE GLYCOL

ZDZISEAW KINART**, RENATO TOMAS"®

“ Faculty of Chemistry, Umverszty of Lodz, 90-236 Lodz,
Pomorska 163/165, Poland, ® Faculty of Chemistry and
Technology, University of Split, Rudera Boskovica 35, HR-
21000 Split, Croatia
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The obtained results of conductivity were analyzed with
the use of new modified conductivity models in order to
determine the value of the ion association constant and the
limiting molar conductivity. The results were analyzed in
a wide range of temperatures. Based on the dependence of
limiting molar conductivity as a function of temperature, the
values of the diffusion coefficient and the thermodynamic
function of the Eyring activation enthalpy of charge transfer
were determined

Using the following dependencies:

AG(T) =R T'InK(T)
AS(T)=-B-2CT
AH’ = AG® + T AS°

and the values of the association constants which were
determined from conductivity measurements at different
temperatures the values of thermodynamic parameters such as
Gibbs free energy, entropy and enthalpy of ion pair formation
were estimated.

The obtained conductometric results made it possible to
compare the changes in the limiting molar conductivity in
different glycols as a function of temperature changes. These
data also allowed for the comparison of the influence of the
properties and structure of various glycols on the values of the
discussed thermodynamic functions.
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PRIPRAVA A CHARAKTERIZACE .
NANOSTRUKTUROVANYCH POVRCHU PRO
RUZNE APLIKACE

ZDENKA KOLSKA“L SIMONA LUPINKOVA?,
VACLAV SVORCIK

“ CENAB, PiF, Univerzita J. E. Purkyne 12 Ustz nad Labem,
Pasteurova 15, 400 96 Usti nad Labem, ® UIPL, FCHT,
Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 3,
166 28 Praha

zdenka.kolska@ujep.cz

Byly pfipraveny nanostrukturované povrchy riznych
materialtl pro rizné aplikace. Povrchy substratii byly nejprve
aktivovany a nasledné roubovany chemickymi slou¢eninami
scilem bud pfipravit povrchy pro lepsi adhezi bunék c¢i
naopak ant1m1krob1aln1 povrchy' nebo nasledné roubovat na
povrchy &astice siry* nebo oxidii Zeleza®.

Byly studovany: (i) rizné substraty, zejména rizné typy
polymert, skla, silikaty, (ii) rizné metody aktivace povrchu
substrati, fyzikalni (plazma, UV zafeni, laserova ablace),
chemické (Piranha roztoky a/nebo nasledna roubovani
riznych  chemickych  latek  (cysteamin,  oktenidin,
aminokyseliny, thioly, boranové Kklastry, ...); (iii) rtuzné
metody syntézy Castic siry a oxidl Zeleza; (iv) rizna Cinidla
pro stabilizaci castic; (v) riznd dinidla pro roubovani
pfipravenych castic na aktivované a chemicky modifikované
povrchy substratd.

Povrchové vlastnosti byly charakterizovany dostupnymi
technikami: XPS, goniometricky, elektrokinetickou analyzou;
goniometricky pro studium smacivosti; AFM a SEM pro
zjisténi zmén drsnosti a morfologie povrchu, velikosti klastri
Castic naroubovanych na povrchu substritu; pro stanoveni
velikosti povrchu a porozity materialti; sorpce CO,; DLS
analyzou byly studovany velikosti a =zeta potencial
testovanych ¢astic.

Vsechny pouzit¢ techniky prokazaly (i) wspéSnou
aktivaci povrchti polymerd, (ii) nasledné chemické roubovani
povrchti materiald, (iii) imobilizaci testovanych ¢astic siry a
zeleza, (iv) antibakteridlni chovani nékterych testovanych
povrcht

Tato prdce vznikla za podpory GACR projektu ¢ 20-01639S.
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Rentgenova fotoelektronova spektroskopie (XPS) je
kli¢ovou technikou pro chemickou analyzu povrchi
ananomateriali. XPS umoznuje kromé kvalitativni
a kvantitativni analyzy zastoupeni chemickych prvki také
rozliSovat jejich oxidacni stavy a poskytovat informace
o chemickém okoli jednotlivych atomd. Pfi interpretaci XPS
spekter se vychazi z hodnot vazebnych energii vnitinich
elektrontt (BE) pro jednotlivé prvky, které je mozné najit
v databazich. Nicméné tyto hodnoty mohou byt nedostacujici
pro nové nanomaterialy jako jsou derivaty grafenu. Navic
hodnoty BE mohou byt ovlivnény piitomnosti defektt,
povrchovou kontaminaci materidlu a substrdtem na kterém
probihalo méteni, coz znesnadnuje spravné piifazeni. Proto je
vyhodné znat hodnoty BE pro prvky vyskytujici se v téchto
materialech za piesné danych podminek’ .

Tato prednaska je zaméfena na kvantové chemické
vypolty hodnot vazebnych energii 2D materiali na bazi
derivatt grafenu. Nejprve budou diskutovany metody vypocta
BE pro molekuly a periodické nanomateridly. Nasledné se
zaméfime na vypoCet BE pro jednotlivé prvky obsazené
v kyslikatych a du51katych derivatech grafenu
a v N-dopovaném grafenu’. Stanovime také vliv stupnd
funkcionalizace na hodnoty BE, abychom posoudili, zda 1ze
urcit miru funkcionalizace z experimentalné zméfenych XPS
spekter. V neposledni tadé byl také zkoumén vliv
adsorbovanych molekul vody a jinych rozpoustédél, které
mohou kontaminovat material na hodnoty BE. VSechny
vypoctené  hodnoty jsou porovnavany s dostupnymi
experimentalnimi daty.

Tato prace vznikla za podpory IGA_PrF 2022 _019.
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NANODESTICEK NA PLAZMATEM OSETRENY PET;
VLIV TVARU NANOCASTIC NA ANTIBAKTERIALNI{
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reznicka@yvscht.cz

K minimalizaci  pfenosu nozokomialnich  infekci
do lidského organlsmu z 1ékaiskych nastrolu ¢i implantatd, se
vdne$ni dob&¢ vyuzivd antibakteridlni upravy povrchu
Jednim z u¢innych zptisobu prevence téchto infekci je pouziti
antlmlkroblalne blokompatlbllmch polymeru namisto téch
b&znych®®. Cilem této prace byla piiprava antibakterialni
povrchii roubovanim nanocéstic stiibra (Ag NP) na
plazmatem aktivovany polyethylentereftalat (PET) pres
mezivrstvu  bifenyl-4,4'-dithiolu (BPD). Pro zohlednéni
tvarového  faktoru, ktery miZze vyznamné ovlivnit
antibakterialni vlastnosti Ag NP, byly pouZity dva rizné tvary
nanocastic, kulovy (Ag0) a trojuhelnikovy (Ag3). Primérna
velikost Ag NP stanovend pomoci TEM byla 21,0 nm pro
Ag0 a (20,5 x 5,5) nm pro Ag3. S vyuzitim HRTEM byl tvar
Ag0 stanoven jako dekaedr a Ag3 jako trojuhelnikové
nanoplatky. Uspé$né naroubovani Ag NP na PET bylo
potvrzeno pomoci metod XPS, SEM a AFM. Antibakterialni
ucinky Ag0 a Ag3 roubovanych vzorkd byly stanoveny vici
E. coli a S. epidermidis. 1 kdyz vétsi mnozstvi Ag bylo
naroubovano na povrch PET s Ag0, v ptipad¢ S. epidermidis
mél vzorek s Ag3 o néco vyraznéjsi antibakterialni aktivitu.
Na druhé stran€¢ FE. coli nebyla vyznamné ovlivnéna
pfipravenymi  substraty, pravdépodobné kvuli nizké
koncentraci naroubovaného Ag na povrch. Navic v Ag3
ptevladaly povrchové roviny (100), které maji vySsi
povrchovou energii. Coz ziejmé piispé€lo k uvolnéni vétsiho
mnozstvi Ag” z povrchu vzorku a ke zvyseni antibakterialni
aktivity. Lze shrnout, Ze nami pfipravené vzorky by mohly
najit uplatnéni jako povlaky zdravotnickych prostiedk pro
inhibici bakterialnich biofilmd.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 21-05506S.

LITERATURA y

1. Polivkova M., Hubacek T., Staszek M., Svorcik V.,

Siegel J.: Int. J. Mol. Sci. 18,419 (2017).

Munoz-Bonilla A., Fernandez-Garcia, M.:

Sci. 37,281 (2012).

3. Nguyenova H. Y., Vokata B., Zaruba K., Siegel J.,
Kolska Z., Svorcik V., Slepicka P., Reznickova A.:
React. Funct. Polym. 745, 104376 (2019).

2. Prog. Polym.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 20, 179-314 (2022)

SL-11
MATERIALOVE STRUKTURY PRO VYUZITI CO,,
H,0 a SLUNCE PRIPRAVA A CHARAKTERIZACE

VACLAV SVORCIK®, ZDENKA KOLSKA®, OLEKSIY
LYUTAKOV®

“ Ustav inZenyrstvi pevnych latek, FCHT, Vysokd skola
chemicko-technologickd v Praze, Technicka 3, 166 28 Praha,
» CENAB, PiF, Univerzita J. E. Purkyné v Usti nad Labem,
Pasteurova 15, 400 96 Usti nad Labem
vaclav.svorcik@vscht.cz

Nartst CO, v ovzdusi diky emisim je obecné povazovan
za jednu z hlavnich pfi¢in globalnich zmén klimatu.
V piispévku budou uvedeny hlavni zdroje CO,, zplisobené
lidskou ¢innosti. CO, je lehce a vSude dostupny plyn, ktery
lze jimat pfimo ze vzduchu. Je uvoliiovan pii mnoha
primyslovych vyrobach, v energetice, apod. CO, se vyuziva
viad¢ aplikaci (napf. chemické reakce, chlazeni,
potravinaistvi). Dominantni ¢ast CO, je asimilovana
v zelenych rostlinach pii fotosyntéze na monosacharidy
a kyslik. Rostliny v§ak nejsou schopny ,,zpracovat® veskery

nadbyte¢ny CO,.
V tomto piispévku bude diskutovana moznost vyuziti
,vzdusného“ CO, pro  piipravu  polymert.  Pii

pouziti,,“zeleného,, vodiku 1ze CO, pouzit pro vyrobu
uhlovodikll (tzv. e-nafty) a methanolu. Dale se zamétime na
,sumélou fotosyntézu, kterou lze pfipravit ptimo methanol.
Methanol je vynikajici palivo do spalovacich motorti nebo
palivovych ¢lanku.

Dale bude diskutovana moznost pfipravy H, pomoci
plazmonem stimulovaného S§tépeni vody, jeho ukladani do
COF struktur a vyuziti plazmont v palivovych ¢lancich.

Vsechny reakce, tj. ptiprava ,,zeleného* vodiku, ptiprava
methanolu ,,umélou fotosyntézou“ a aktivace palivovych
¢lankd, jsou stimulovany Sluncem na nami pfipravenych
nanostrukturach.

Tato prdace vznikla za podpory tACR projektu ¢ TK
01030128.
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FLUORESCENTNI Au NANOKLASTRY |

A SUPERPARAMAGNETICKE Fe(IIl) CASTICE
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Tato prace se zabyva vyvojem novych typt Au-Fe(III)
nanokompozitl, jez nazyvame bimetalické s ohledem na
obsah dvou riznych kovi. Téchto nanokompozitii by mohlo
byt vyuzivano pro multimodalni zobrazovdni bunéck
a biologickych tkani, a to diky unikdtnim optickym
a magnetickym  vlastnostem, jeZ tyto nanokompozity
vykazuji. Zlaté nanoklastry (AuNCs), alias Au Castice
o velikostech do 2 nm Vpruméru jsou zndmé svou
fluorescenci ve viditelné az blizké infradervené oblasti'?;

Fe(Ill)  ¢&astice v superparamagnetickém  stavu  jsou
s uspéchem vyuzivany coby kontrastni latky
v zobrazovani magnetickou rezonanci (MRI)®. Zakompo-

novanim obou typd ¢astic do jednoho nanokompozitu za
vyuziti biomakromolekuly typu sérového albuminu (kokrétné
BSA, albuminu hovéziho séra) je tak vytvofen pln¢ funkéni
nanokompozit. Jeho fyzikalné-chemické vlastnosti byly
ovéfovany mnoha technikami véetné fluorescence, absorpéni
spektroskopie,  dynamického  rozptylu  svétla, zeta
potencidlovych méfeni, cirkuldrniho dichroismu, skenovaci
transmisni elektronové mikroskopie, Madgssbauerovi
spektroskopie a v neposledni fadé pak méfenim MR relaxivit
a zobrazovanim. Nyni je zkoumaéana viabilita nékolika
bunéénych  linii  pfiinterakci s témito  Au-Fe(IlI)
nanokompozity.

Z nasich vysledkti méteni Au-Fe(Ill) nanokompozitl je
ziejmé, ze pritomnost superparamagnetickych Fe(Ill) ¢astic
neovlivni pozici fluorescenéniho maxima AuNCs a dojde
pouze kmirnému snizeni fluorescenéniho kvantového
vytézku. Soucasné bylo pro Au-Fe(Ill) nanokompozity
dosazeno hodnot MR relaxivit srovnatelnych s hodnotami
komer¢nich MRI kontrastnich latek.

Tato prdce vznikla za podpory grantii GACR 19-03207S,
IGA_PrF 2021 003,1GA_PrF 2022 003.
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5P-01
CORROSION OF PARTIALLY SUBMERGED
SAMPLES IN MOLTEN FLINAK SALT

RAMU AMBATI

Slovak Academy of Sciences, Institute of Inorganic Chemistry,
Dubravska cesta 9, 845 36, Karlova Ves, Bratislava, Slovakia
ramuambati@savba.sk

This contribution discusses the finding of corrosion
phenomenon, in a partially submerged environment. In this
experient, the bottom region is exposed to molten FLiNaK
salt and top region to volatile vapours generated from FLiNaK
salt. The experiment was conducted on SS316L and
Hastelloy®-G35 at 600 °C for 100Hrs. The results show that,
at the end of the experiment, the surface of the SS316L is
smoother and the surface of the Hastelloy®-G35 is rougher, in
all regions of the samples. The cross-section of SS316L
shows uniform corrosion in vapours corrosion region and an
1ntergranular corrosion in the molten salt corrosion region. In
the Hastelloy °-G35 however, only uniform corrosion is found
in all regions. The elemental mapping shows a high
concentration of F, K and Na along the

grain boundarles on the surface of SS316L and unformly
in Hastelloy®-G35. The ICP-OES analy51s showed high
concentration of Cr in the Hastelloy®-G35 salt samples.
However, the Cr content was lower for SS316L salt sample,
when compared to Hastelloy®-G35 salt.

Fig. 1. The images shows the diffrent corrosion mechanisums tak-
ing palce in two diffrent meats. The image (a)shows the inter-
ganular corrosion and the image (b)shows a unform corrosion
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MATERIALU PRO NELINEARNI OPTIKU - SOLI
N,N-DIMETHYLBIGUANIDU

MARIE CHEVALLIER?, IVANA CiSAROVA®, PETR
NEMEC®, JAN STIBUREKc MICHAELA
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‘Masarykova stiredni Skola chemicka, Kiremencova 12,
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Nelinearni optické jevy, zejména jevy druhého fadu,
jako je generovani druhé harmonické frekvence (second
harmonic generation, SHG) nachazeji praktické vyuziti' pro
konverze vlnovych délek laserti, optickou signalizaci,
v informacnich technologiich i ve specialnich technikach
konfokalni mikroskopie a endoskopie. Nutnym ptedpokladem
pro to, aby material mohl vykazovat SHG, je uspofadani jeho
krystalové struktury bez stiedu symetrie. Jednim z pfistupii
k dosazeni tohoto cile je ptiprava soli, v nichz jsou potencialni
nositelé nelinearné optickych vlastnosti doplnéni dal$imi
cilen¢ zvolenymi stavebnimi kameny tak, aby se pokud
mozno zabranilo centrosymetrickému usporadani vysledné
struktury a soucasn¢ bylo dosazeno vhodnych vlastnosti
vzniklého materialu.

Zakladem zde popsaného systému je mald dusikata
organické molekula N,N-dimethylbiguanid, schopna tvofit
Jednou i dvakrat protomzovane kationty. Chlorid teto latky je
pouZivan jako uéinné antidiabetikum metformin®. Podobné
jako dalsi derivaty guamdmu i kationty této latky vykazuji
tzv. Y- aromatlcltu coz je slibnym ptedpokladem pro hledané
optické vlastnosti'.

Anionty je mozno volit bud’ ¢isté anorganické (mohou
ptispivat k dilezitym materidlovym vlastnostem jako jsou
optickd odolnost, dobrd rozpustnost a snazsi krystalizace)
nebo chirdlni organické (ty zajistuji necentrosymetrické
uspofadani a jejich variabilita umoziiuje studium vlivu malé
modifikace aniontu na vyslednou strukturu; casto ale
nedokazou zabranit nezadoucimu tzv. head-to-tail uspotfadani
kationttt).

Prezentované vysledky predstavuji skupinu nové
ptipravenych soli N,N-dimethylbiguanidu a pozitiva i negativa
plynouci z popsanych pfistupti krystalového inzenyrstvi.
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FOR PHOTOTHERMAL THERAPY
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Photothermal therapy is, among other applications,
a promising tool in the treatment of various cancerous
diseases. Cancer cells are killed by inducing high local
temperatures, which are generated by laser irradiation of the
nanoparticles with a laser of suitable wavelength. The position
of the absorption maximum of the wused colloidal
nanoparticles was tuned to be in resonance with the
wavelength of the used laser, which increases the absorption
of the light by the nanoparticles and the conversion of energy
to heat, leading to local hyperthermia and causing irreverzible
cell damage.

Nanoparticles with a wide range of plasmonic properties
used within this research were synthesized by two step
reduction process, where nanoparticles of different sizes,
shapes and therefore varying in their optical properties were
formed by tuning the ratio between reducing and stabilizing
agent. With respect to the laser used, nanoparticles with the
absorption maximum of desired wavelength were deposited
on 96-well microtitration plate (by electrostatic layer-by-layer
assembly) and used to evaluate antitumor efficacy of
photothermal therapy.

The authors gratefully acknowledge the support provided by
the inert grant of Palacky University Olomouc project
IGA_PrF 2022 _020.
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FORENZNA ANALYZA POVYSTRELOVYCH
SPLODIN POMOCOU HMOTNOSTNEJ |
SPEKTROMETRIE SEKUNDARNYCH IONOV
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dolina, Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava 4, ® Medzindrodné
laserové centrum CVTI, Ilkovicova 3, 841 04 Bratislava 4
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Forenzna analyza povystrelovych splodin bola zamerana
na analyzu 'ahkych pevnych Castic, ktoré sa tesne po vystrele
zo zbrane vpodobe prachu usadzaju na objekty v okoli
miesta, na ktorom strelec strielal. Castice boli vysledkom
horenia zapalnej zmesi a pus$ného prachu umiestneného
v naboji, ktoré vo svojom zlozeni obsahuju Specificky obsah
prvkov a zlu&enin, najmi kovovych prvkov aich zlugenin'.
Tento obsah, ktory bolo mozné analyzovat v zmesi
povystrelovych splodin napoméaha k identifikacii strelca
a potvrdeniu jeho totoznosti k zaistenej zbrani. Za celom
jeho identifikdcie pomocou chemickej charakterizacie
povystrelovych splodin sme sa zamerali na chemicku analyzu
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vyhorenych zapaliek v troch typoch nabojov a na Castice
povystrelovych splodin pritomnych na odtlackoch prstov
pachatela.

Na chemicku charakterizdciu bola vyuzitd hmotnostna
spektrometria sekundarnych i6nov, pomocou ktorej bola
vzorka na ploche 100x100 um® analyzovani s cielom
stanovenia zlozenia povystrelovych splodin samostatnym
zaznamenanim  hmotnostnych  spektier.  Vnich  boli
identifikované charakteristické piky prvkov, molekul
a zlucenin, ktoré charakterizovali zlozenie pusného prachu
a zapalkovej zmesi troch skimanych nabojov. Druhovo ich
bolo mozné odlisit na zaklade definovanych kovovych
prvkov a pritomnost'ou zlic¢enin prirodzene sa vyskytujicich
na kozi, primarne fosfatidylcholinu v hmotnostnych spektrach
a na zaklade ich integralnych intenzit normalizovanych na
totalnu integralnu intenzitu, ¢im bolo mozné stotoznit’ strelca
kjednej zdvoch skimanych zbrani. Z2D zobrazeni
distribucii prvkov na odtlackoch prsta bolo mozné priradit’
strelca k typu naboja.

Tabulka I
Identifikované kovové prvky v povystrelovych splodinach vo
vzorke pre skimané naboje

Néboj Prvky

0.38 Special Pb, Ba, Sb, Na, Al, Si, S, K, Ca, Ti
Fe, Cu, Zn

0.40 S&W Pb, Ba, Sb, Sr, Cu, Ni, Fe, K, Ca

Blazer Ammunition Pb, Ba, Sb, Sr, Li, Na, K, C, Mg, C

Mg, Ca, Al, Si, Ti, Fe, Cu, Zn

N
E—

144
Mass (1)

Obr. 1. Hmotnostné spektra — porovnanie pritomnosti pikov Ba
v povystrelovych splodinach a fosfatidylcholinu so sumarnym
vzorcom CsH;yNPO,"vo vzorke zipalky a odtladku prsta niboja
0.40 S&W modra — zapalka, zelena — odtlacok prsta, ¢ervena —
odtlacok prsta (image)
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ELECTRICAL CONDUCTIVITY OF THE MOLTEN
SYSTEMS OF (LiF — CaF;)ey — NdF; AND (LiF — NaF).y
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FRANTISEK SIMKO™

 Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of
Sciences, Dubravska cesta 9, 845 36 Bratislava, Slovakia,

b Centre of Excellence for Advanced Materials Application —
CEMEA, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta
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The electrical conductivity of molten systems of (LiF —
CaF,)e, — NdF; and (LiF — NaF).,,— NdF; was experimentally
measured at different temperatures, and several concentrations
of NdF; (020 mol%). A pyrolytic boron nitride tube,
platinum-rhodium alloy electrode, graphite crucible, and
altering current impedance method was used for the study.
The conductivity of both measured systems increases with the
temperature and decreases with the increasing content of
NdF;. The electrical conductivity of the molten system of
(LiF — CaF;)ey — 5 mol% NdF3 has been experimentally found
to be at 800 °C; 5.56 S-cm ' vs. the electrical conductivity of
the molten system of (LiF — NaF)em — 5 mol% NdF; at the
same temperature; 5.52 S-cm™'. The electrical conductivity of
the molten systern of (LiF — Can)cut 20 mol% NdF; (800 °C)
is 4.02 S-em !, while the electrical conductivity of the molten
system of (LlF NaF)ey — 20 mol% NdFj; at this temperature
was found to be 3.46 S-cm™. The XRD patterns of the
solidified samples of the investlgated systems (LiF — CaF;)ey
— NdF; and (LiF — NaF).,, — NdF; were after the conductivity
measurements also determined.

This study was financially supported by the Slovak grant
agencies VEGA 2/0024/20, APVV-19-0270 and VEGA
2/0046/22. The work was performed within the ITMS project
(with code 313021T081) supported by Research & Innovation
Operational Programme funded by the ERDF.
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Emise sklenikovych plynu pfedstavuji zakladni problém

soucasné civilizace vyvolany fenoménem globalniho
oteplovani. Aktualné nejdiskutovanéjSim  sklenikovym

plynem je CO,, jehoz koncentrace v atmosféfe rychle roste
stim, jak jsou v soucasnych technologiich extenzivné
vyuzivana fosilni paliva'. Jednou zcest k omezeni riistu
koncentrace CO, v atmosféte, tedy kcili tzv. uhlikové
neutrality, predstavuje pieména CO, zpét na slouCeniny
vyuzitelné nejen v energetice a dopravé, ale i vchemickém
primyslu. Proces hydrogenace CO, vyuzivda vyhody
heterogenni katalyzy zalozené pfevazné na katalytickych
ucincich katalyzatorti na bazi oxidi kovi ze skupiny Fe, Co,
Ni resp. jejich kompozitd s uslechtilejsimi kovy (nejcastejl
Cu)>.

Na pracovisti Katedry fyzikalni chemie PfF Univerzity
Palackého v Olomouci se v poslednich cca 5 letech (i ve
spolupraci s Ustavem fyzikalni chemie J. Heyrovského
AV CR v Praze) rozjizdi rozsahly vyzkum zaméfeny na vyvoj
efektivnich katalyzatorti pro hydrogenaci CO,, pfi¢emz jako
hlavni katalytické slouceniny jsou studovany pravé oxidy
vySe zminénych kovi spoleéné s oxidy india, které jsou
rovnéz studovany jako vhodné katalyzatory pro tuto
environmentalné zajimavou reakci. Dosavadni vysledky
ukazuji, ze v ptipadé oxidi Fe a Co hraji dileZitou roli
morfologie a velikost ¢&astic prekurzori koncovych
katalyzatort, pficemz kombinace FeO, s nanocasticemi médi
vyrazné zvySuje katalytickou aktivitu finalnich katalyzatort
ve prospéch tvorby vySsich uhlovodiki. U oxidi india
v kompozitu s nanocasticemi Cu je oproti oxidim Fe a Co
hlavnim produktem redukce CO, vedle CO rovné€Z methanol,
coz je velmi zajimava sloucenina jak pro energetické aplikace,
tak i pro chemicky pramysl.

Tato prace vznikla za podpory interniho grantu Univerzity
Palackého v Olomouci IGA_PrF 2022 26.
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Nebezpecné priemyselné chemické latky (TIC, TIM)
zohravaji  vyznamnu ulohu  z environmentdlneho  aj
bezpecnostného hladiska. Jednou =z oblasti intenzivneho
vyskumu je pouzitie THz spektroskopickych technik pri
identifikacii latok typu TIC/TIM v plynne;j faze.

Storvlnové zmieSavanie v chi(3) médidch pontka
moznost konverzie THz signdlu do optickej oblasti.
V prispevku sme sa zamerali na interakciu intenzivnych THz
impulzov s amplitidou do 100 kV/cm s optickym signilom
s vlnovou dlzkou 800 nm priCom Studujeme vlastnosti
generovaného signalu s vinovou dlzkou 400 nm. Predkladana
metoda ma perspektivne vyuzitie v THz senzorike.

Polarization Angle, Deg
g & 8 8 & &

8

Wavelength, nm

Tato prace vznikla za podpory grantu NATO SPS G5795.
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The curing of unsaturated polyester resins is a free-
radical polymerization initiated by organic peroxides and
accelerated by a curing agent. During the curing process, the
resin is transforming from a liquid structure into a rigid one .
Commonly used cobalt accelerator was established as
a carcinogen in many studies. Due to the toxicity of cobalt,
the use of only cobalt-free alternatives is expected.

The catalytic activity of potential cobalt-free alternatives
was confirmed in a commercial polyester/styrene/methyl ethyl
ketone peroxides system. In general, transition metal
compounds are used as a curing agent for their ability to
accelerate peroxide decomposition. Synthesized compounds
based on iron and vanadium were tested and compared to the
commercially available accelerators.

Evaluation of gel time and exothermic behavior
indicates the course of the cross-linking process. Due to the
peroxide decomposition accelerated by the promotor, an
exothermic process of polymerization was initiated. The
production of free radicals causes a sharp increase in viscosity
of the resin system due to cross-linking. Subsequently, the gel
time meter records adequate resistance, and the curing process
continue to the final step giving glassy material.

In a thermally isolated system, the exothermic behavior
of the studied system was achieved by the use of K-type
thermocouples. Through the high-temperature rise upon the
curve, the degree of cure was determined. Subsequently, the
inflection point was estimated based on the results of the
curve derivation. At this specific point, the maximum rate of
the temperature rise at an appropriate time gives an overview
of the catalytic activity of potential cobalt-free alternatives.

All tested synthetized promoters proved to catalyze the
curing process of unsaturated polyester resin.

This research was funded by Ministry of Education of the
Czech Republic (UPA SGS_2022_005)
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Terahertzové (THz) ziarenie je mozné vyuzit
v bezpecnostnych  zlozkdch na detekciu celej Skaly
nebezpecnych latok od environmentalne a biologicky

nebezpeénych zlagenin cez drogy az po vybusniny'. V nadej
praci sa zameriavame na rizikové priemyselné plyny (NH;,
SO,) ana ich detekciu bude pouzity senzor na baze
mikrostruktarneho  vldkna (MPOF), v ktorom nastava
Stvorvlnové zmieSavanie. Konkrétne v iom ide o interakciu
optického Ziarenia, jeho druhej harmonickej frekvencie a THz
ziarenia. V $pecidlne navrhnutom vlakne je rozhodujica ich
vzajomna &asova a spektrilna evolucia®. Pomocou metddy
FDTD boli pocitané efektivne indexy lomu a grupové indexy
lomu pre rozne dizajny MPOF vlédkien. Zatial’ najsl'ubnejSim
navrhom sa javi vlakno s tzv. ,,mercedes* geometriou vlakna
pre opticky mod, ktora je zabudovana do vldkna s pevnym
jadrom ohrani¢enym kovovym prstencom pre THz méd.

Jadro pre opticky mod Au prstenec

Obr. 1. Schéma MPOF vlakna pre THz §tvorvinové zmieSavanie
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Obr. 2. Spektralne zavislosti n, v THz oblasti pre vybrané MPOF
vlikna s réznou vzdialenost’ou Au prstenca od centra jadra

Praca vznikla za podpory grantu NATO SPS G5795.

LITERATURA

1. Bandyopadhyay A., Sengupta A.: IETE Technical
Review 39, 471 (2022).

2.  Koys M., Noskovicova E., Velic D., Lorenc D.: Opt.
Express 25, 13872 (2017).

74. sjezd chemiki

Sekce 5 — postery

5P-10
GEOMETRY OF LASER POST-IONIZATION
SECONDARY ION MASS SPECTROMETER

JUSTINA NOVAKOVA™", EVA NOSKOVICOVA™”,
DUSAN LORENC”, MONIKA JERIGOVA™", DUSAN
VELIC*

“ Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd

fakulta Univerzity Komenského v Bratislave, Illkovicova 4,
841 04 Bratislava 4, bmrLc cvrr SR, Ilkovicova 3, 841 04
Bratislava 4, Slovensko

Jjustina.novakova@uniba.sk

A Secondary Ion Mass Spectrometer (SIMS) is an
analytical tool for surface analysis. Its almost non-destructive
nature and wide range of detected masses (0-1000 amu)
predetermine it for a multitude of applications in anorganic, as
well as organic chemistry.

The principle of this tool lies in bombardment of the
sample surface with primary ions, sputtering from it a plume
of secondary species (charged or neutral). The separation of
masses is performed in a time-of-flight column, to which the
particles are dragged by the extractor potential, usually
2000 V (refh).

The only down-side of this technique is that it is by
nature qualitative, as only app. 1% of the secondary species
are ionized'. The only means to get quantitative information is
by augmenting the secondary ion yield. For this purpose, we
established and parametrized a laser post-ionization SIMS
platform.

However, the introduction of a laser beam into the SIMS
chamber bears with it distortion of the previously precisely
adjusted geometry between the primary ion gun, the
secondary ion plume, and the extractor. The reason is that the
laser beam diameter inside the SIMS vaccum chamber is
a few micrometres wide, and to avoid hitting the sample with
the laser beam, it is imperative to lower it compared to its
original position.

One of the parameters to be considered when dealing
with the geometry distortion was the relative position between
the laser beam, the SIMS secondary ion plume, and the SIMS
extractor. In this work, we present the experiments on a silver
plate focused on finding the optimal position of the laser
beam by changing the extractor focus.

This work was supported by European Space Agency, France
PECS grant No. 4000126501/19/NL/SC.
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Pri hydrofébnych lie¢ivach byva castym problémom
nizka biodostupnost. Vyssiu biodostupnost dosiahneme
vyuzitim transportnej latky, ktord lie¢ivo dopravi na miesto
ucinku. Jednym zo spOsobov transportu je vytvorenie
supramolekulového komplexu, ¢o cyklodextriny, vdaka
ich hydrofobnej kavite a hydrofilnému obalu dokdzu. Ako
nahradu za hydrofobne liecivo sme si vybrali fluorescencne
aktivne farbivo kumarin C500.

Do vodného roztoku kumarinu C500 s koncentraciou 107
M sme pridali B-cyklodextrin (B-CD). Jeho koncentracia sa
postupne zvySovala a bola v rozmedzi 107 az 10° M. Pri
zvySeni pridavku B-CD sme pozorovali zvySenie emisie aj
excitacie a znizenie Stokesovho posunu. V porovnani s Cistym
kumarinom C500 bola intenzita pri pridavku s najvy$Sou
koncentraciou B-CD o0 56,5 % vysSia a zmena Stokesovho
posunu dosiahla 5nm.

Zmena Stokesovho posunu sa da vysvetlit zmenou
prostredia, v ktorom sa kumarin C500 nachadzal pri excitécii.
Pri nulovom pridavku B-CD sa kumarin nachadzal vo
vode (polarnom rozpustadle), no pri komplexe sa kumarin
nachadzal v nepolarnej kavite B-CD. Ztoho vyplyva, Zze
zmena Stokesovho posunu je vhodnym parametrom pre
overenie tvorby komplexu. ZvySenie intenzity nam zase dava
udaj do akej miery sa komplex vytvoril.

Intenzita r.j.

550

350 400 450 A [nm] 500 600 650

Obr. 1. Excitaéné (vPavo) a emisné (vpravo) spektra kumarinu
C500 (tyrkysova) s pridavkami f-CD (107° Z1ta-10 M &ervens )

Benesi-Hildenbrandovou metddou sme zistili konstantu
stability vytvoreného komplexu B-CD-kumarin C500. Ked'ze
jej hodnota bola 20965 M™' rovnovaha bola posunuta ku
tvorbe komplexu.
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Inverzni plynova chromatografie (iGC) je metoda, ktera
se pouziva ke stanoveni povrchové energie riznych pevnych
latek vcetné praskovych materiald z adsorp¢nich izoterem par
vybranych organickych rozpoustédel. Vhodnou volbou
organickych rozpoustédel, lze stanovit jednotlivé sloik;/
povrchové energie, tj., jeji disperzni a specifickou &ast'”.
Vzhledem k tomu, ze metoda dovoluje kontrolovat povrchové
pokryti a stanovovat izosterickou povrchovou energii v,, l1ze
nasledné posuzovat zavislost y, na pokryti a posuzovat tak
homogenitu povrchu®. Z tepelnych zavislosti adsorpénich
izoterem je mozno také stanovit adsorpéni entalpie a entropie
danych organickych rozpoustédel k povrchu pevné latky*.
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Graf 1. Profil disperzni povrchové energie praskovych materiali
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Graf II. Distribuce disperzni povrchové energie praskovych
material
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Misuse and overuse of antibiotics has led to the rapid
emergence of bacterial resistance to antibiotics following their
introduction'. Because new antibiotics seem unlikely to
provide a way of quickly overcoming bacterial resistance in
the near future, we need alternative ways of overcoming
bacterial resistance.

A very promising option is combination therapy, in
which traditional antibiotics are combined with other
substances that enhance their effectiveness. Silver
nanoparticles (NPs) may be appropriate for this purpose; they
exhibit strong antibacterial activity at very low concentratlons
and show no cytotoxicity towards mammalian cells**. We
investigate the synergistic antibacterial effects resulting from
combining a silver-based nanomaterials with inactive
antibiotics having different modes of action against bacteria
with different resistance mechanisms. The objective was to
find the combinations of antibiotics and the silver
nanomaterials exhibiting the greatest activity against the
resistant strains and to thereby identify effective ways of
overcoming bacterial resistance for individual antibiotics
against particular resistant bacteria based on their mode of
action and mechanism of resistance, respectively’*.

The authors gratefully acknowledge financial support from
the Ministry of Health of the Czech Republic (project NU20-
05-00165) and Internal Student Grant Agency of the Palacky
University in Olomouc, Czech Republic
(IGA_PrF 2022 020).
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Sulfate salts play a key role in a range of biological,
enVironmental and technical systems among multivalent
anions'?. For instance, in protein crystallization, ammonium
sulfate represents the most common protein crystallizing
agent’. Accordmg to Yang et al.?, the concentration of sodium
and magnesium sulfates mﬂuences the stability of bound
chlorides in cement paste. Though less attention has been
devoted to sulfate salts in MD 51mu1at10ns and only few
sulfate models have been developed so far*”.

It is now well known that full charge models
significantly overestimate electrostatic interatomic
interactions of multivalent ions due to lack of electron
polarization. Thus, electronic continuum correction (ECC)
method has recently been developed improving the structural
characteristic. In this case, atomic charges are scaled down
e.g. to 0.75 of their usual (commonly RESP) charges®’

In this study, we focused on the development of sodium
sulfate model with the aim to obtain reasonable sulfate
structure and at the same time reliable dynamic properties of
sodium sulfate aqueous solution. The comparison of
performance of our model with previous developed ones was
performed and discussed.

This research was supported by the Czech Science
Foundation, project 21-27338S.
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Glyfosat piedstavuje svétove nejzname;jsi
anejrozsitengj$i herbicid pro zemédélskou, zahradni ¢&i

mestskou eliminaci plevelu Pripravek znamy od 70. let 20.
stoleti pod komerénim nazvem Roundup je dnes _]ednlm
z nesledovanejswh pesticidd'. Studie ovsem ukazuji pfimou
spojitost mezi timto herbicidem a rakovinou lymfatické tkané
u lidi, prokazatelnou genotoxicitou pro lidské bunky,
ovlivnéni hormonalni regulace a negativnim dopadem na
zivotni prostfedi. V roce 1974 byl patentovan pro komer¢ni
pouZiti jako herbicid s nazvem Roundup. Uginna latka
glyfosat tvoii asi 40-50 % piipravku. Ostatni pod11 je tvofen
surfaktanty a plnidly usnadiiujicimi aplikaci®. Naduzivani
glyfosatu v zemédelstvi vedlo k vytvofeni rezistence
u urditych pleveli, a to vede opét ke zvyseni spotieby a tedy
k jeho kumulaci a negativnimu dopadu na Zzivotni prostiedi.
Proto je potreba koncentrace glyfosatu v pudach a vodach
kontrolovat’,

Nanocastice zlata a stiibra jsou schopné vyrazné zesilit
Ramaniv rozptyl a umoznuji stanovit velmi malé koncentrace
latkek. Prvnim testovan}'/m substratem byla koloidni disperze
Ag nanocastic pfipravena redukm AgNO; maltosou s finalni
koncentraci NH; 0,02 mol dm™, jejichz primérna velikost
byla 36 nm. SERS detekce glyfosatu byla provedena pI'l
vinové délce laseru 633 nm a glyfosat byl detekovan pfi
koncentraci 10~ mol dm™ Druhym substratem byla koloidni
disperze nanocastic Au pripravend redukci tetrachlorzlatitanu
draselného  kyselinou askorbovou. Takto pfipravené
nanocastice mély prumérnou velikost 60 nm. Pomoci takto
pfipravenych nanocéstic byly provedeny SERS experimenty
za vyuziti laseru 785 nm, kdy bylo ziskano spektrum
glyfosatu o koncentraci 10~ mol dm™

The authors gratefully acknowledge financial support from
the Czech Science Foundation (project GA CR — 19-22720S),
the Ministry of Health of the Czech Republic (project NU20-
05-00165) and Internal Student Grant Agency of the Palacky
University in Olomouc, Czech Republic
(IGA_PrF 2022 026).
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Stabilita vitaminu C je ovplyvnend mnohymi faktormi',
medzi ktoré patri teplota a dizka zahrievania. Tieto faktory
boli skumané FTIR spektroskopiou s vyuzitim FTIR
spektrometra IRPrestige-21 od firmy Shimadzu v rozsahu
vinoétov 400-4000 cm ', s rozliSenim 1 cm™

Pre sledovanie vplyvu teploty na degradaciu vitaminu C,
boli vzorky s hmotnostou priblizne 0,2 g zahrievané
v elektrickej rure, v rozsahu teplot 50— 250 °C, 5 min. Pre
sledovanie Vplyvu dizky zahrievania na degradaciu
vitaminu C, boli vzorky s hmotnostou priblizne 0,2g
zahrievané pri 190 °C, 2—10 min. Infracervené spektra boli
merané v zmesi s KBr.

V infracervenom spektre vitaminu C boli v oblasti
vlnodtov  3600-3200 cm ' identifikované  $tyri  pésy
prisluchajice valenénym vibraciam vézieb O-H. Pasy
s vlnoétami 3021 a2916cm™ boli priradené Valenénej
vibracii C-H vidzby. Dva pasy s vlno¢tom 1754 a 1674 cm™
boli prisudené valenénym vibracidm karbonylovej skupiny
C=0 advojitej vizbe C=C. VInoStom 1322 a 1142 cm'
prisluchaju  valen¢né V1brac1e zoskupenia  O-(C=0)-C.
Vibracia s vinoétom 1021 cm ™' zodpoveda valenénej vibrécii
C-O-C.

Dokézali sme, Ze teplota a aj dizka zahrievania vplyva
na tepelni degradaciu vitaminu C. Pri nizsich teplotach ako
200 °C, bolo pozorované iba postupné znizovanie intenzity
pikov. V pripade teplot nad 200 °C sa pozorovalo splynutie
piku hydroxylovych skupin do jedného Sirokého piku atlez
posun piku C=0 a C=C skupiny k vy&§im vIno&tom o 10 cm
Podobnd situdcia sa pozorovala v pripade Vzorlek
zahrievanych 4-10 mintt. Pozorované zmeny v Studovanom
teplotnom acasovom intervale boli prisidené jeho
dehydratacii  a dekarboxylacii®® za saasného  vzniku
niektorych nekonjugovanych zlucenin, ktorych molekuly st
medzi sebou pitané vodikovymi vizbami.
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Soil is indispensable material for life on earth not only
for organisms living in soil but even for human needs.
Various soils are habitats for numerous organisms (fauna,
flora, bacteria). Soil structure is important factor for many
processes in soils. It regulates water retention, root
penetration, sorption processes of nutrients or xenobiotics and
diffusion. However, soil structure changes with the activity of
micro and macroorganisms'. Macroorganisms or macrofauna
is defined as invertebrates larger than 2 mm, for example
worms, termites, or ants. They are con51dered to have
important role in controlling soil structure dynamic?®. There
are also changes caused by diverting grasslands into
croplands®. Therefore, we used permanent grassland for our
study to minimalize these changes.

There is not much research about the structure changes
caused by climate change or by dlfferent seasons. Most
studies focus on changes caused by organisms*. Therefore, we
combined X-ray computed tomography with chemical
analysis to observe seasonal changes during spring, summer,
and autumn in natural permanent grassland. Top layer of soil
(10 cm), that is directly impacted by climate, was sampled
carefully to not cause any damage, and put into transparent
container. Samples were scanned with microCT in this
transparent container firstly. After that the chemical analysis,
which contains humidity measurement, FTIR,
thermogravimetry and elemental analysis, was made.
Meanwhile the scanned soil was segmented into organic
matter, pores and inorganic part and molecular diffusion and
permeability simulation was ran based on the diffusion
coefficients of two chosen drugs (sulfapyridine,
sulfamethoxazole) using program VG studio.

This work was supported by the VUT specific interfaculty
Junior project (BD622224002).
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Vétsina konvencnich syntéz nanocastic stiibra (AgNPs)
vyzaduje pouziti nebezpecnych chemikalii a vytvari toxicky
organicky odpad. Navic v soucasnosti %e jednim ze
sklofiovanych témat obava z jejich toxicity'™. K prekonani
téchto problému se syntéza nanocastic blosyntetlckyml
metodami jevi jako bezpecnd, biokompatibilni a ekologicka
cesta obzvlasteé pak v odvétvi Zivotniho prostredi
a biomediciny. Zelend syntéza muze byt provedena
s houbami, fasami, bakteriemi a rostlinami, pfiCemz mezi
nejvice implementovanou metodu patii pouziti rostlinnych
extrakttl.

Je zndmo, ze listy vinné révy obsahuji rGzné typy
fenolickych sloudenin, jako jsou tfisloviny, flavonoidy,
prokyanidiny a antokyany. Funkénich skupiny téchto latek
jsou pak pravdepodobne schopné zprostfedkovat redukci A g
na Ag’ a zarovefi v synteze piisobi jako stabiliza¢ni ¢inidlo™

V této praci jsme provadéli biologickou redukei iontd
stiibra na nanocastice stfibra pomoci extraktu z hroznovych
listd. Extrakt byl pfipraven vafenim 6 g ociSténych
hroznovych listd se 40 ml destilované vody pii 100 °C po
dobu 30 minut. Ziskany objem extraktu byl odfiltrovan
aupraven na objem 100 ml pifiddnim destilované Vod%/.
AgNPs byly pfipraveny pfidanim AgNO; (0,1 mol dm™)
k extraktu z hroznovych listl, smés byla poté za stalého
michani zahiivany pii teplot¢ 70 °C po dobu 2 hodin.
Ptipravena suspenze AgNPs byla poté centrifugovana (6000
ot./min.) a n¢&kolikrat promyta destilovanou vodou. Vliv
reakéni teploty a slune¢niho svétla na vznik a velikost
nanocastic  stfibra byl hodnocen pomoci UV-Vis
spektrofotometru (SPECORD S 600) a jako reference byl
pouzit extrakt z hroznovych listi. Charakteristicky absorpéni
pas s maximalni absorpci se pohyboval kolem A ,,,= 436 nm
k tvorb¢ castic dochdzelo po 55-60 minutach. Morfologie
ziskanych nanocastic byla vétsinou sféricka s velikosti ¢astic
od 12 do 40 nm (TEM JEM 2100, JEOL).
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Misuse and overuse of antibiotics has led to the rapid
emergence of bacterial resistance to antibiotics following their
introduction'. Because new antibiotics seem unlikely to pro-
vide a way of quickly overcoming bacterial resistance in the
near future, we need alternative ways of overcoming bacterial
resistance.

A very promising option is combination therapy, in
which traditional antibiotics are combined with other sub-
stances that enhance their effectiveness. Silver nanoparticles
(NPs) may be appropriate for this purpose; they exhibit strong
antibacterial activity at very low concentrations and show no
cytotoxicity towards mammalian cells>*. We investigate the
synergistic antibacterial effects resulting from combining
a silver-based nanomaterials with inactive antibiotics having
different modes of action against bacteria with different re-
sistance mechanisms. The objective was to find the combina-
tions of antibiotics and the silver nanomaterials exhibiting the
greatest activity against the resistant strains and to thereby
identify effective ways of overcoming bacterial resistance for
individual antibiotics against particular resistant bacteria
based on their mode of action and mechanism of resistance,
respectively™*.

The authors gratefully acknowledge financial support from
the Ministry of Health of the Czech Republic (project NU20-
05-00165) and Internal Student Grant Agency of the Palacky
University in Olomouc, Czech Republic
(IGA_PrF_2022_020).
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Jiz diive bylo zjisténo, Ze katodicka redukce nukleobazi
v DNA vyzaduje protonaci piislusnych zbytkd bazi'. V této
praci jsme studovali vliv pH na redukci cytosinovych zbytka
v zavislosti na délkach homocytosinovych tusekt. Nase
vysledky ukazuji, ze elektrochemicka redukce -cytosint
v homo-blocich probihd na rtutové elektrodé pii hodnotach
pH blizkych neutrdlnimu snadnéji nez redukce izolovanych
cytosinli za stejnych podminek. Tato ,,snadnost redukce
cytosinu v blocich vykazovala jasnou zavislost na délce
piislusného homocytosinového bloku. Nalezli jsme souvislost
mezi schopnosti jednotlivych zkoumanych oligonukleotidl
podléhat elektrochemické redukci v neutralnim prostiedi
ajejich schopnosti vytvaret tzv. i-motivy (interkalované
cytosinové tetraplexy)”. Tyto struktury jsou rovnéZ zavislé na
protonizaci cytosinovych zbytkt, vzhledem k tomu ze jejich
zakladem jsou hemiprotonované cytosinové pary (viz
Schéma 1).

H
NH---Q "
e, 0N
N 3 /)
=, O--HN
H

Schéma 1. Hemiprotonovany par C++C

Nase vysledky tedy naznacuji, ze redukce cytosinli
v delSich blocich je méné naro¢nd na dostupnost protont
v zékladnim elektrolytu ve srovnani s redukci izolovanych
cytosintl a a cytosinit uspotadanych v kratSich blocich. Tento
jev muze souviset se schopnosti cytosinovych bloku
akumulovat protony pii tvorbé hemiprotonovanych part
C+C.

Tato prdace vznikla za podpory projektu SYMBIT reg.
¢. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financovaného
z ERDF a projektu GACR ¢. 22-112528.
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Guaninové  kvadruplexy (G4) jsou alternativni
sekundarni struktury DNA nebo RNA vytvaifené G-bohatymi
useky jejich fetézcl. Jejich podstatou je tvorba guaninovych
kvartetti a jejich stabilizace kationty (obvykle K"). Soucasny
zajem o vyzkum G4 vychazi jednak z jejich pfedpokladané
ulohy v bunéénych regulacnich procesech, a jednak z jejich
aplikaci v DNA nanotechnologiich ve spojeni s riznymi
technikami detekce jejich strukturnich ptrechodt, vcetné
metod elektrochemickych'. Studie elektrochemického chovani
usekli DNA vytvaiejicich G4 s vyuzitim oxidaénich nebo
redukénich procest guaninovych zbytkli ptinaseji ne zcela
jednoznaéné vysledky. Bylo napiiklad pozorovano, ze
guaniny v oligonukleotidu (ON) tvoficim G4 jsou na
clektrodé ze skelného uhliku oxidovany pii podstatné
pozitivnéjsim potencidlu nez guaniny v nestrukturované
DNA?. Naproti tomu naSe experimenty s ON tvoficimi
anetvoricimi G4, vyuzivajici elektrodu z pyrolytického
grafitu (PGE), analogicky efekt neprokazaly. Vyuziti redukce
guaninu na rtutové elektrod® pro detekci G4° s sebou piinasi
komplikace v dusledku vlivu pfitomnosti dalSich bazi na
samotny redukéni proces.

Jednoznacnou odpovéd’ na otazku, zda ON tvorici G4
v roztoku si mohou zachovat podobu tého struktury i po
adsorpci na povrch elektrody, a zda je mozno pro jejich
odliseni od jinych struktur pouzit pfimou elekrochemickou
detekei, tyto studie tedy nepfinesly. V této praci jsme se
pokusili vyuzit nepifimou metodu zaloZenou na hybridizaci
DNA na povrchu elektrody a jeji detekci pomoci enzymové
znacky generujici elektroaktivni indikator®. ON s potencialem
tvofit G4 byly adsorbovany na povrch PGE jednak
v ptitomnosti KCI (stabilizujiciho G4) a jednak LiCl (lithné
ionty G4 destabilizuji). V ptipadé LiCl probihala hybridizace

s komplementdrni DNA sondou vyrazné rychleji nez
vptipadé KCI. Tato pozorovani jsou ve shodé
s pfedpokladem, ze zprostfedi LiCl jsou fetézce ON

adsorbovany na povrch PGE v nestrukturované podobé, ktera
je dostupnéjsi pro tvorbu dvousroubovice s komplementarni
sondou, nez draselnymi ionty stabilizovany kvadruplex.

Tato price vznikla za podpory grantu GACR 20-03187S.
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Je vSeobecne zname, Ze molekula DNA moZe okrem
Standardnej B-formy vytvarat’ aj iné, tzv. nekanonické
topologické 3truktiry'. Stvorvlaknové i-motivy sa vytvaraju
v kyslych podmienkach, v sekvenciach bohatych na cytozin,
za vzniku hemiprotonizovanych vizieb cytozin-cytozin
vznikajucich medzi jednotlivymi vldknami tvoriacimi ich
celkovu struktiru. Vd'aka ich zavislosti od pH sa i-motivy vo
velkej miere vyuzivaji v nanotechnologiach. Spociatku sa
predpokladalo, ze ich vyskyt in vivo je kvoli ich nestabilite pri
fyziologickom pH nepravdepodobny, ¢o vSak aktualne
vyskumy Coraz CastejSie vyvracaju, a do pozornosti sa dostava
aj ich biologicky vyznam v bunkéch?.

Za ucelom cielenej regulacie patofyziologickych stavov
prostrednictvom tzv. DNA ligandov sa dizajnuje a nasledne
$tuduje mnoZstvo synteticky pripravenych zluéenin®. V ramci
nasej Studie boli analyzované interakcie novo-syntetizovanych
ligandov I a 2 so Sirokou Skalou rozliénych nekanonickych
Struktir. Nosnymi experimentalnymi metodikami tejto Stadie
boli kruhovy dichroizmus, UV-Vis absorpéna spektroskopia,
spektrofluorimetria a polyakrylamidova gélova elektroforéza.

i i
1 n
nNJ\N N7 NJ\N A 2 n
HNI H H Hogr H O OH O

NH

1
2

Schéma 1. Struktira §tudovanych zlaéenin

Na zaklade vysledkov analyz mozno konstatovat’, ze
zltCeniny I a 2, vzhl'adom na Siroky diapazén $tudovanych
motivov, vykazuji pomerne vysoku mieru stabilizacie,
selektivity a afinity najmi k i-motivom DNA.

Tato prdca vznikla vdaka financnej podpore grantov VEGA
¢ 1/0138/20 a VVGS-PF-2022-2122.
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Nitrované mastné kyseliny (NO,-MK) vznikaji interakci
reaktivnich forem dusiku s nenasycenymi mastnymi
kyselinami. NO,-MK jsou pleiotropnimi modulatory
bunénych procesii a podili se na regulaci homeostazy. NO,-
MK fadime mezi elektrofilni latky, které mohou reagovat
s biologicky vyznamnymi nukleofily, peptidy nebo proteiny.
Mezi hlavni zastupce endogenné produkovanych NO,-MK
patii kyselina nitro-olejova, nitro-linolova, nitro-arachidonova
(NO»-AA) a jejich derivaty. V pfedloZzeném piispévku je
diskutovéna piiprava a zékladni fyzikalné-chemické vlastnosti
a elektrofilicita (reaktivita) NO,-AA ve srovnani s dal$imi
endogenné produkovanymi NO,-MK. V pufrovaném roztoku
pfi pH 7.4 byla stanovena kritickd micelarni koncentrace
(KMC =41,6 uM) NO,-AA. Taktéz byla stanovena disocia¢ni
konstanta (pK, = 7,9) a byla hodnocena stabilita NO,-AA.
Stabilita mono-nitro derivatu AA je srovnatelna se stabilitou
kyseliny nitro-olejové. Stabilita byla hodnocena pomoci
LC-MS metody a elektrochemickych metod. Nitro skupina
lokalizovana na dvojné vazbé MK je redukovatelnd pomoci
uhlikovych a rtutovych elektrod (E, = 0,71 V vs. Ag/AgCl/3M
KCl). Mezi jedny z hlavnich degradacnich produkti NO,-AA
patii hydroxylové derivaty. Strukturni flexibilita a elektronova
struktura riznych isomerd NO,-AA byla hodnocena pomoci
nastrojii vypocetni chemie (LUMO = -0,74 eV). Fyzikalné-
chemické vlastnosti popsané vySe jsou v piispévku dale
diskutovany s ohledem na interakci NO,-AA s bunécnymi
membranami a jeji biologickou aktivitou hodnocenou pomoci
in vitro bunéénych modelt. Ziskané mechanistické vysledky
(taktéz cit.") mohou byt dale vyuzity nejenom k daldimu
studiu endogenné produkovanych NO,-MK, ale i synteticky
ptipravenych kandidatnich molekul s definovanou farmako-
logickou aktivitou.

Tato prdace vznikla za podpory GACR 19-21237Y.
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Owing to its intriguing physicochemical properties and
the versatile and relatively simple synthetic transformation
into a variety of different derivatives, coumarin represents
a privileged and desirable scaffold in the field of medicinal
chemistry. A significant number of coumarin derivatives have
been isolated, synthesized and tested to address distinctive
pharmacological targets. Differently substituted coumarins
exhibit a broad range of beneficial effects including
anticancer, antibacterial, antiviral, antioxidant,
neuroprotective and various other activities'. DNA represents
the major pharmacological target of a substantial range of
therapeutics. The study of their interaction with DNA is
advantageous in eclucidating their mode of action and
structural specificity for binding regions. Various small
ligands generally bind to DNA through three different non-
covalent modes that include intercalative binding, major and/
or minor groove binding and electrostatic interactions. The
mechanisms of drug-DNA interactions may be investlgated
and deciphered with the aid of spectroscopic techmques
this study, we have synthesized a series of novel
4,7-disubstituted coumarin derivatives and evaluated their
structure with the use of 1D and 2D NMR spectroscopy.
Furthermore, we have attempted to ascertain their mode of
interaction with calf thymus DNA (ctDNA) with the
employment of UV-Visible, fluorescence and CD
spectroscopies as well as thermal denaturation studies. In
most cases, the results seem to indicate a groove binding
mechanism rather than intercalation into DNA base pairs.
However, the possibility of electrostatic interactions between
the derivatives and ctDNA cannot be excluded either.

The present work was supported by VEGA grant no.
1/0037/22.
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Acridines are the unique group of molecules due to their
physicochemical properties as well as due to their broad
spectrum of biological activities. One of their main
characteristics important for searching for new potentlally
active compounds is the ability to bind with nucleic acids'. In
connection with nucleic acid interaction acridine derivatives
display antlprohferatlve antivirotic, antiparasitic and
antibacterial properties®. Also their effects on topoisomerase
functions were studied since both types of topoisomerases
(Iand II) are currently targets for new antiproliferative active
ligands>. Some acridines were active against both:
topmsomerase I and topoisomerase I1*.

The aim of this work was to study interactions between
selected 2,9-disubstituted acridine derivatives and DNA resp.
topoisomerase I. Based on the results it is possible to conclude
that chosen ligands are capable of interaction, which was
proven by changes in absorption, fluorescence, and CD
spectra. Besides, there was conducted analysis of thermal
denaturation curves where the shift in transition temperature
was seen in range 7.7-8.3 °C. This shift also points to the
complex formation between acridine molecules and DNA.
Study of the impact of selected derivatives on the
topoisomerase I proved their ability to inhibit the action of
this enzyme and based on the further experiments for
determination mechanism of inhibition we assumed that
topoisomerase | is inhibited through the binding of ligands
with DNA.

This work was supported by VEGA Grant No. 1/0037/22.
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While the ET mechanism appears to be well studied for
MHC in aqueous solution, the ETp mechanism in
bioelectronic links such as STM remains misunderstood, in
part due to the complexity of the electrode-protein interface.
Shewanella oneidensis has developed one of the most
amazing survival mechanisms in response to low oxygen
concentrations. As cytoplasmic O, becomes scarce, several
mm long electrically conductive cell tags begin to grow,
allowing the bacterium to export electrons from the cytoplasm
to the extracellular space to reduce extracellular electron
acceptors instead of O,. Until recently, it has been speculated
that these conductive tags are bacterial pili, which are thought
to be relevant for extracellular electron transport (ETp) in
other organisms, such as Geobacter sulfurreducens. It is
believed that their electrical conductivity, which competes
with the conductivity of artificial organic semiconductors, is
given to these structures by multi-heme cytochromes (MHC),
which form wire-like complexes spanning the outer
membrane'.

The electron exchange reactions that take place between
microbial cells and solid materials, referred to as extracellular
electron transport (EET), have attracted a great deal of
attention in  microbial physiology, ecology, and
biotechnology. Studies of model species of iron-reducing
bacteria, such as Geobacter spp. and Shewanella spp. revealed
that redox — active proteins, in particular cytochromes ¢ outer
membrane (OMC), play a key role in the EET process. Recent
metagenomic  analyzes have revealed that various
microorganisms that have not been shown to have EET ability
also contain OMC-like proteins, suggesting that OMC via
OMC could be more conserved in microorganisms than
previously thought’.

This work was supported by the Grant Agency of Ministry of
the Education, Science, Research and Sport of the Slovak
Republic VEGA 1/0138/20.
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Deoxyribonucleic acid (DNA) as a template for protein
synthesis is the primary target of the small molecules used to
treat certain types of cancer or infections'. Bovine serum
albumin (BSA) is a transporter and dlstrlbutor of many
molecules with endogenous and exogenous origin®. The study
of the DNA-drug interactions is 1mportant for designing the
new active pharmaceutical ingredients' and the study of
protein-drug interactions can provide information about
therapeutlc effectiveness of the active pharmaceutical
ingredients®. This work was focused on the interactions of the
newly synthesized indole-chalcone hybrids with CT DNA and
BSA. Molecules containing indole ring have similar
biological effects as chalcones, such as anticancer, anti-
inflammatory and antimicrobial.

The aim of this study was to investigate the DNA/BSA
binding activity of three newly synthesized indol based
chalcones CI1: (2E)-1-(2-fluorophenyl)-3-(2-propoxy-1H-
-indole-3-yl)prop-2-en-1-one; C2: (2E)-1-(2-fluorophenyl)-3-
-(1-methoxy-1H-indole-3-yl)prop-2-en-1-one; C3: (2E)-1-(2-
-fluorophenyl)-3-(1H-indole-3-yl)prop-2-en-1-one by using
biophysical spectral methods. Also, the standard plasmid
cleavage assay and /ATopo I inhibition were investigated by
electrophoresis. The spectroscopic measurements have shown
that all studied indole-chalcone hybrids bind into DNA w1th
binding constants (K}) in the range 0.14x10°-3.94x10® M.
Their Stern-Volmer constants (K,,) for Ethidium bromide
dlsplacement assay were in the range from 0.66x10° to
7.26x10° M and for Hoechst 33258 displacement assay were
1.44x10*-2.16x10* M . K, of the interaction with BSA were
in the order of 10° M™". The electrophoretic record has shown
inhibition of ATopo [ only by C3 at concentration 60 pM.

This work was supported by VEGA 1/0037/22.
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fakulta Masarykovy univezity, Porici 7, 603 00 Brno
761@mail. muni.cz

Na PdF MU je v magisterském stupni studia jiz 9 let
vyucovan piedmét Aplikovana chemie a moderni metody che-
mického vyzkumu. Ve $kolnim roce 2021/22 jsme se rozhodli
jej kompletné inovovat a prevést na novou formu. Piavodné
vyuka probihala tak, Ze vedouci vyuky nejprve ptednesl teorii,
jejiz vyuziti nasledné se studenty procvi¢oval na konkrét-nich
piikladech ¢i tkolech. VétSinou Slo o odbornd fyzikalné
chemicka a analyticka témata. Nyni je zdkladem vyuky prace
stextem prvnich tii dild série velmi Ctivé zpracovanych
popularne nauénych praci M. Kechlibara Zapomenuté
piibéhy'

Pred vyukou studenti vzdy obdrzi seznam problematik,
na které se maji v dané lekci hloubgji zaméfit. V uvodu lekce
se nejprve snazi zadané ukoly vyfeSit vlastnimi silami bez
pouziti literatury, internetu aj. Nasledné si mohou precist
anebo vyslechnout relevantni kapitolu ze série Zapomenutych
piibeht a do konce lekce mohou o textu spolecné diskutovat,
odpovédi na zadané ukoly kdekoli vyhledavat a diskutovat
onich s vyucujicim i mezi sebou. Studenti béhem vyuky
vyhledavaji v textu akontroluji napf. historické milniky
vyvoje fyziky, chemie, mediciny, ekologie apod., zminky
o riznych jevech ¢i udélostech souvisejicich zejména s chemii
¢i fyzikou, provadéji souvisejici vypocty aj. tak, aby na zavér
prace textu do detailu odborné rozuméli, aby byli tzv. ,,nad
véci“. Doma pak odpovédi samostatné sepisi a odevzdaji
vyuéujicimu. Pokud odpovédi nejsou spravng, student si je po
upozornéni a ptipadné konzultaci s vyucujicim opravi.

Studenti uvedenou inovaci vyuky pfijali kladné, mj. pro
blizkost  jejtho pojeti s konceptem STEM. Rozbor
studentskych praci ukazuje, ze i pies predchazejici odborné
vzdélani studentt, jejich jiz slozenou statni zkousku z chemie
na zavér bakalafského studia, i pfes veskerou péci vénovanou
studentim v konkrétni vyuce, mnozi z nich nadale opakuji
urcité druhy chyb. Typickym pfikladem jsou problémy
sfeSenim kinetiky jaderné pfemény pifi  pfirozené
radioaktivité. K dal§im problematickym tématikam patii napf.
vypocet objemu dutych téles nebo vyjadfovaci i odborné
problémy pfi praci s noveé zavedenymi pojmy.
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7L-02
VYUKA CHEMIE NA ZS A S§ Z HLEDISKA
KURIKULARNICH DOKUMENTU

HANA CTRNACTOVA

Univerzita Karlova — Prirodovédecka fakulta, Albertov 6,
128 43 Praha 2
hana.ctrnactova@natur.cuni.cz

Chemie je soucésti vyuky jako samostatny pfedmét na
viech stiednich $kolach (SS) a na zakladnich $kolach (ZS) jiz
vice nez 70 let. Od doby zavedeni pfedmétu chemie, stejne
jako u ostatnich predmetu stanovuje obsah a rozsah uciva na
zékladé svych pravomoci MSMT, a to formou zavaznych
kurikularnich dokumentti. Do r. 1989 plnily tento ukol tzv.
ucebni osnovy. V 90. letech minulého stoleti byly nejprve tyto
ucebni osnovy prohlaSeny za nezdvazné, nasledné byly
vytvofeny nové kurikularni dokumenty, tzv. standardy uciva,
které byly na pocatku 21. stoleti znovu nahrazeny ucebnimi
osnovami.

Vr. 2005 Vstoupll vplatnost novy skolsky zakon
&.561/2004 Sb.!, ktery mj. zavadi nové kurikularni
dokumenty pro vSechny trovné vzdélavani. Teémito
dokumenty jsou tzv. ramcové vzdélavaci programy (RVP), na
jejichz zéklade si jednotlivé Skoly vytvéteji Skolni vzdélavani
programy (SVP).

RVP pro zikladni vzdélavani (RVP ZV)?, platny od
1. 2005, stejné ]ako RVP pro gymnama (RVP G, platny od
r.2007, povazuji za vyznamné dosazeni tzv. klicovych
kompetenci, kterymi jsou napf. kompetence k uceni nebo
kompetence k feseni problémt. V RVP jsou jednotlivé obory
(ptedméty) sdruzeny do vzdélavacich oblasti, které jsou
uvedeny celkovou charakteristikou oblasti a jejim cilovym
zamefenim. Chemie je zafazena do oblasti Clovék a ptiroda
spolu s fyzikou, biologii, geografii a vRVP G i geologii.
Casova dotace pro jednotlivé ptirodovédné predméty vsak
neni pevné uréend, ale je stanovena pro celou oblast Clovek
a piiroda dohromady a zalezi jen na Skole, kolik hodin, jakym
predmétim a ve kterych roénicich v ramei svého SVP piidéli.

Obsah uciva chemie je v RVP uveden ve formé
ocekavanych vystupd, tj. co by mél zak znat po vyuce daného
tématu, a uciva, tj. jaké ucivo by mélo byt v daném tématu
uvedeno. Ptikladem oc¢ekavaného vystupu v RVP ZV je napf.
zak: rozliSuje smési a chemické latky; orientuje se na stupnici
pH a uvede priklady uplatilovani neutralizace v praxi; rozlisi
nejjednodussi uhlovodiky, uvede jejich zdroje, vlastnosti
a pouziti; piikladem uciva je napt. vzduch — sloZeni, Cistota
ovzdusi, ozonova vrstva; oxidy — ndazvoslovi, vlastnosti
a pouziti vybranych prakticky vyznamnych oxidd; paliva —
ropa, uhli, zemni plyn, primyslové vyrabéna paliva. V RVP G
jsou uvedeny jako ocekavané vystupy napf. zék: vyuziva
odbornou terminologii pfi popisu latek a vysvétlovani
chemickych d&ji; predvidd pribéh typickych reakcei
anorganickych sloucenin; aplikuje znalosti o pribéhu
organickych reakci na konkrétnich ptikladech; charakterizuje
zakladni metabolické procesy a jejich vyznam; piikladem
uéiva je napf. Stavba atomu, Vodik a jeho slouceniny,
Heterocyklické slouceniny, Nukleové kyseliny.

Po dobu platnosti téchto zavaznych kurikularnich
dokumentti byly provédény rizné dil¢i zmeény, které se
obsahu uciva chemie vyznamnejl nedotykaly. Zacatkem
r.2021 se viak nahle objevila novéa revize RVP ZV*, ktera
v souvislosti se zavedenim nové klicové kompetence -
kompetence digitalni a nahrazenim pivodni vzdélavaci oblasti
Informaéni a komunikaéni technologie oblasti Informatika
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s inovovanymi ocekavanymi vystupy i doporu¢enym ucivem
pro 1. a 2. stupen zakladniho vzdélavani — navysila pocet
vyukovych hodin této oblasti na ZS ze dvou na Sest
avyzadala si tak redukci hodin jinych vzd€lavacich oblasti,
mj. oblasti Clovék a piiroda. V souvislosti s tim doglo zaroveii
ke znaéné nejasné redukci uciva ptirodovédnych predmetu
mezi nimi i chemie. CSCH reagovala na tyto neuvaZzené
redukce otevienym dopisem, ktery ziskal rychle podporu
¢lentt CSCH. V reakci na nas dopis se dne 29. 4. 2021
uskutecnilo online jednani se zastupci MSMT, o jehoz
vysledcich byli élenové CSCH informovani®.

V souvislosti s pfijetim Strategie vzdélavaci politiky CR
2030+ (cit.%), zpracovanou Sirokou skupinou odbornikii po
rozsdhl¢ diskusi sfadou odbornych skupin, kterd stanovi
zékladni pilite vzd&lavani v CR v piistim desetileti, se zadala
v poloving r. 2021 pfipravovat celkova revize RVP ZV.
Zastupm MSMT uvedli, Ze v souvislosti s touto ,,velkou*
revizi bude rozhodné Vyuzita komunikace a Sirsi diskuse se
zalnteresovanyml organizacemi a skupinami, mezi jinymi
is CSCH.

V souCasnosti  tedy dochdzi k vytvafeni celkové
koncepce zmény kurikularnich dokumentd a tvorbé
pracovnich skupin pro jejich upravu v jednotlivych oblastech
a oborech. Zda se, Zze ddraz bude i nadale polozen na
ziskavani kompetenci a plnéni ocekavanych vystupt. Jak se
zmeény projevi v obsahu uciva, zatim zfejmé neni. Aby se
zménil obsah a fazeni ufiva, totiz neni jen ukol tvirch
kurikula, ale i pfijeti zmén vyucujicimi a ti se ¢asto ukazuji
jako velmi konzervativni. Zmeénit metodu vyuky je pomérné
dobfe mozné, ale vynechat nékteré téma soucasného uciva
nebo zménit porad1 témat je pro ucitele obtizn€ pfijatelné.
Proto je zfejmé, Ze pied tvirci nového kurikula pro Z8
a nasledné pro SS stoji problém, ktery by mély fesit skuteénd
kvalifikované kolektivy odbornikli s respektem ucitell tak,
aby dokazaly ucitele pfesvédcCit o spravnosti navrhovanych
zmén.

Tato prace vznikla za podpory projektu COOPERATIO
v oblasti ,,Subject Specific Education Research®, ktery byl
udelen UK.
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7L-03

INTERAKTIVNI MOOC KURZ ,,VYZNAM .
RADIOCHEMIE A JADERNE CHEMIE PRO NASI
SPOLECNOST“

PETR DISTLER

Fakulta jadernd a fyzikalné inzenyrskd, CVUT v Praze,
Brehova 7, 115 19 Praha 1

Zajimavym zdrojem aktualnich informaci z jaderné
chemie a radiochemie pro zaky, studenty i vefejnost mize byt
tzv. MOOC (Massive open online course, do ¢estiny volné
prekladan jako ,hromadny otevieny online kurz). Hlavnim
cilem MOOCu s nazvem ,Essential radiochemistry for
society“ je mnabidnout wuceleny online kurz, jehoz
absolvovanim se zlepsi nejenom povédomi o praktickém
vyuziti jaderné chemie a radiochemie v kazdodennim zivotg,
ale mize prilakat i nové zdjemce o studium téchto zajimavych
obort. MOOC byl vytvofen v ramci evropského projektu
CINCH (Cooperatlon in Education and Training in Nuclear
and Radiochemistry)! a krom& tymu grafiki a IT/vyukové
podpory se na jeho vzniku podilelo 14 védeckych pracovniki
ze Sesti evropskych univerzit. Piispévek tedy prezentuje
spole¢nou praci autorského tymu.

Obsah kurzu je rozdélen do péti ¢asti (Radiochemie pro:
zivotni  prostiedi, zdravi, primysl, jadernou energii
a spolecnost). Kazdému odpovida jeden tyden a pfiblizna
studijni zatéZ péti hodin. V kazdém celku student najde
motivaéni uvod, pestré originalni studijni materialy (texty,
videa, infografiky, kvizy, materidly nad zdkladni rdmec
kurzu) a téma je ukonceno zavérecnym testem, kterym student
oveii svou orientaci v dané problematice. Kurz je v anglictiné
a je pro zdjemce zdarma dostu any na strankdch milanské
univerzity Politecnico di Milano”. Béhem pilotaze (N = 203)
MOOCu byla vyhodnocena kvalita jednotliV}'Ich (‘:ésti
materialt na zéklad¢ zpétné vazby od studentti. Vysoké skore,
kterého studenti v zavéru kazdého celku dosahli, svédél’
o efektivnim a kvalitnim sestaveni jednotlivych lekei.

Tato prace vznikla za podpory grantii Horizon 2020 (MEET-
CINCH, 754972, a A-CINCH, 945301).
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7L-04
PRIBEH OBJEVOVANI VITAMINU

MARTIN KRATKY

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

Vitaminy jsou pro lidské télo nepostradatelné latky,
které nemaji funkci stavebni ani energetickou, ale slouzi jako
koenzymy v biochemickych pfeménach. Cloveék musi vétsinu
vitaminil pfijimat v potravé, lécebné se pouiivaji v piipadé
jejich nedostatku, poruch metabolismu, ale i ke specifické
terapii nékterych chorob'. Nékteré jsou téz popularm u Siroké
vefejnosti, kterd jim (mnohdy nespravné) piisuzuje az
zazraéné ucinky, z posledni doby napt. v prevenci a 1é¢bé
covid-19.

Existence avitaminéz je u Clovéka zndma od pradavna
(skorbut, rachitis aj.), stejné tak se empiricky hledaly cesty,
jak jim pfedchéazet. Pocatky moderniho vyzkumu spadaji
do prelomu 19. a 20. stoleti, kdy zacal b}/t hledan a chemicky
charakterizovan vitamin Bl (thiamin)', ktery byl ziskan
vr. 1910. Na jeho identifikaci se podilelo vice védcl, za
objevitele je obvykle (a nespravné) povazovan chemik
polského piivodu Kazimierz Funk. Ten také zavedl pojem
Vltamln (vital + amine) a uspé$né predpoveédél existenci
dal3ich®. V krystalické podobe se thiamin podarllo ziskat
r. 1926 a synteticky byl piipraven az o 10 let pozdgji'.

Nasledovaly objevy vitamind A, C, dalich vitamind
skupiny B a novych skupin D, E a K. Poslednim popsanym
vitaminem byl kobalamin (By; 1948)"2. Obvykly postup byl
nasledujici — identifikace potraviny, jejiz vynechani ze stravy
vedlo k avitamindze, poté pfiprava koncentrovan¢ho extraktu,
znéhoz byl ziskan vice ¢i méné Cisty vitamin, ziskani
slouceniny v krystalickém stavu, ur€eni struktury, kterd byla
nasledné potvrzena syntetickou pfipravou. Paralelné probihala
biochemicka a farmakologicka charakterizace.

Za objev funkce a struktur vitaminid byla udélena rada
Nobelovych cen — za chemii i fyziologii a lékaistvi.
K nejznaméjsim nositeliim patii mad’arsky 1ékat a biochemik
Albert Szent-Gyorgyi, ktery ji ziskal vr. 1937 za izolaci
avyzkum vitaminu C. Tento rok byla udélena za vyzkum
vitamini i Nobelova cena za chemii, a to Normanu
Haworthovi (také za prace ohledné vitaminu C) a Paulu
Karrerovi za vyzkum karotenoidd, vitamint skupiny A a B,.

V historii byla také popsana tada latek, které¢ byl
povazovany za vitaminy, nicméné vitaminovy ucinek nemaji .
Soucasny vyzkum vitamind je pfevazné farmakologicky.

Tato price vznikla za podpory GACR 20-19638Y a SVV
260547.
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7L-05
CHEMIK EMIL VOTOCEK A NOVE NALEZENE
ARCHIVALIE

IVANA LORENCOVA

Narodni technické muzeum, Kostelni 42, 170 78 Praha 7
Ivana.lorencova@gmail.com

Emil Votocek (5. fijna 1872, Hostinné — 11. fijna 1950,
Praha) byl vyznamnym piedstavitelem organické chemie. Byl
jednou z nejvyznamngéjSich osobnosti Ceské chemie prvni
poloviny 20. stoleti. S jeho ptisobenim doslo v prvni tfetiné
dvacatého stoleti na prazské polytechnice ke zvySeni Girovné
vyuky chemie a védeckého vyzkumu. Byl autorem ucebnic
anorganické a organické chemie, z kterych studovalo nékolik
generaci chemikii. Emil Votocek pusobil na prazské technice
od roku 1895, kdy se stal asistentem, vroce 1905 byl
jmenovan docentem a o dva roky pozdé€ji profesorem
experimentalni anorganické a organické chemie. Zpocatku se
vénoval organickym slouc¢enindm a barviviim, pozdéji jeho
védecka ¢innost zasahovala do oblasti organické, anorganické
a analytické chemie .

Emil Votocek byl neuvéfitelné Cinorody. Kromé
vyuovani chemie, se vénoval odborné publikacni
aredaktorské praci v Casopise Listy chemické. Spolu

s Jaroslavem Heyrovskym, profesorem chemie na Univerzité
Karlov¢ a nositelem Nobelovy ceny za chemii (1959), zalozil
v roce 1929 reprezentacni ¢asopis Collection of Czechoslovak
Chemical Communications, ktery dnes ptinasi védecké prace
Ceskych a zahrani¢nich chemikii publikované v anglickém
jazyce.

Aktivné se vénoval hudbé, hral na nekollk hudebnich néstroju
a sestavil obsahly hudebni slovnik®. Svou Vybornou znalost
sedmi svétovych jazykl uplatnil pii vypracovani nékolika
rtuznojazy¢nych terminologickych a frazeologickych slovniku,
napf. Cesko-francouzsky nebo Sestijazyény Cesko-némecko-
anglicko-italsko-latinsko-francouzsky. Sepsal Cesko-
francouzskou konversaci a fraseologii. Zajimala ho filologie,
lexikografie a frazeologie.

Emil Votocek byl ¢lenem terminologické komise
organické chemie v ramci International Union of Pure and
Applied Chemistry (IUPAC). Zaslouzil se také o rozvoj
Ceského chemického nazvoslovi anorganickych sloucenin.
Spolu s Alexandrem Sommerem-Batkem vytvoril
systematické a srozumitelné néazvoslovi. Pro urcovani
oxida¢niho Cisla prvkl zavedl osm pfipon, které dnes zna
kazdy skolak: -ny, -naty, -ity, i¢ity, -e¢ny nebo -iény, -ovy,
-isty, -iCely. Tento navrh ptednesl oficialné v roce 1918.

Réd cestoval, soukromé i pracovné. PiednaSel o svych
pracich na mezinarodnich kongresech chemikd v Pafizi 1927
a v Rimé 1938. Ziskal fadu ocenéni, byl vyznamenin
Cestnymi doktoraty Vyznamnych zahrani¢nich univerzit. Roku
1933 byl Votocek navrzen na udéleni Nobelovy ceny, v, tomto
roce viak Nobelova cena udélena nebyla chemie®. Byl
diistojnikem francouzské Cestné legie.

Rektor VSCHT v Praze udili jako nejvys$i ocenéni
védeckych zasluh v chemii Votockovu medaili.

Ackoliv se jedna o znamou a vyznamnou osobnost,
nebyla o ném dosud napsana monografie, ktera by mapovala
jeho zivot a dilo. Na odborné publikaci se nyni pracuji a bude
vydana koncem roku 2022. V Archivu Narodniho technického
muzea jsou uloZeny archivalie, zachovaly se vzacné sklenéné
negativy z jeho zahrani¢nich cest, papirova fotograficka alba
s poznamkami, nékolik desitek origindlnich notovych
zhznamd pisni’. Fond 573 Emil Votodek byl ziskan do
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Archivu NTM v roce 1960 od Libuse Votockové ze Senohrab.
Zachovalo se napf. 7 seSitl prednasek a laboratornich
zaznami, Cast korespondence. Dalsi archivalie byly
prevedeny z Vysoké skoly chemicko-technologické do spravy
Archivu  NTM. Rodinné fotografie byly poskytnuty
z Méstského muzea v Hostinném chemie®.

Prdce vzmikla za finanéni podpory Ministerstva kultury
vramci institucionalniho  financovani na  dlouhodoby
koncepcni rozvoj vyzkumné organizace Narodni technické
muzeum (DKRVO, MK000023299).
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7L-06

WEBOVE STRANKY »CHEMIE ZIJE“
INTERAKTIVNI MAPA CHEMICKEHO PRUMYSLU

KAMILA PETRZELOVA, KLARA SADILKOVA

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta UP,
17. listopadu 1192/12, 771 46 Olomouc
kamila.petrzelova@upol.cz

Mezi soucasné trendy ve vzdélavani neodmyslitelné
patii vyuzivani modernich ICT technologii ve vyucovani. K
dal$im trendim patfi vyuzivani vyukovych materialt
vytvofenych ve whiteboardovém prostredl misto klasické
tabule, nebo vyuka se zatazenim videa'.

Katedra anorganické chemie se jiz vice nez 50 let vénuje
vzdélavani profesnich chemikii a také budoucich ucitelt
chemie. Nyni pod jeji zastitou vznikaji nové webové stranky
s nazvem ,,CHEMIE ZIJE“, které si kladnou za cil vytvofit
on-line vyukovové materidly pro studenty 1. ro¢nikd
chemickych obori na VS, a zaroven vytvofit sekci, kde si
ucitelé chemie ze skolske praxe mohou zdarma stahnost
zajimavé Vyukove materialy?.

Jako prvni vyukovy material je na www strankach
k dispozici  sestavend interaktivni mapa chemického
pramyslu, kde nejen studenti ale také vyudujici na ZS a SS
mohou najit informace o chemickém primyslu v CR.
K Jednothvyrn podnikiim jsou volné ke stazeni materlaly pro
organlzam exkurze. Pro uc1tele je zde zpracovana teoreticka
priprava k dané technologii’. Nasledn& byly vytvoreny dalgi
materialy pro zadky — aktivity na zopakovani dilezitych
poznatkd, které budou potieba k pochopeni odborné naplné
exkurze a na upevnéni ziskanych znalosti. K dispozici jsou na
strankach voln¢ ke stazeni i pracovni listy, které mohou Zaci
dopliovat jiz v pribéhu exkurze a tim vice udrzet jejich
pozornosti®.
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V piispévku budou detailngji piedstaveny www stranky
,»CHEMIE ZIJE* sukéazkou interaktivni mapy chemického
primyslu CR a podpiirnych materialt pro exkurze.
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7L-07

WEBOVE PORTALY NA PODPORU VYUKY CHEMIE
A STUDENTU UCITELSTVI

VERONIKA SVANDOVA, PATRIK POSPiSIL,
JANA HRUBA

Ustav chemie, Piirodovédecka fakulta, Masarykova
univerzita, Kamenice 5, 625 00 Brno
106381@mail.muni.cz

V piispévku jsou postupné predstaveny webové portaly
provozované na Pfirodovédecké fakult¢ Masarykovy
univerzity, jejichz zadkladnim poslanim je podpora vyuky
chemie na zakladnich a stfednich §kolach v Ceské republice
a podpora studentl ucitelstvi v jejich vysokoskolském studiu
a prechodu do praxe.

Webovy portal Uit se u¢it' vznikl v roce 2010 s cilem
Iépe pripravit budouci stiedoskolské ucitele (prirodovédnych
pfedméti a informatiky Masarykovy univerzity) na jejich
budouci povolani a pozadavky praxe. V roce 2019 byl portal
obnoven a od roku 2020 inovovan. Postupné byl rozsifovan
jeho redakéni tym, byl pieveden do nového redakéniho
systému, ktery je v souladu s jednotnym vizudlnim stylem
Masarykovy univerzity a odpovidda soufasnym (nejen
grafickym) trendim. Obsahuje rubriky Novinky, Nabidka
pravidelnych aktivit, Kalendaf, Zajimavosti z oboru
a Inspirace do vyuky. Obsah je téz ¢lenén dle jednotlivych
oborti (chemie, dale je zastoupena téz biologie, geografie,
matematika, fyzika ¢i ucitelstvi obecne)

Webovy portal Webchemie? vznikl v r. 2011 na zakladg
vyzkumného Setfeni® zkoumajiciho priority stiedoskolskych
uciteldl chemie realizovaného v letech 2008-2011. Portél je
uréen piedevsim ucitelim chemie stfednich a zakladnich Skol
Ceské republiky, za]lmave informace v ném vSak najdou
i zaci nizsich stupnu $kol, ¢i vefejnost. Portal prosel v letech

2020-2022 hloubkovou inovaci. Relevantni obsah byl
postupné¢ preveden do nového redakéniho systému
ajednotného vizualniho stylu Masarykovy univerzity.

V uvedeném obdobi byl pfidavan novy obsah (piedev§im do
sekce Zajimavosti, kterd obsahuje nejen popularizaéni
¢lanky). Rozvoj jednotlivych ¢asti portalu je planovan i do
budoucna  (pfedev§im  propojovani  zdalsimi  weby
Pfirodovédecké fakulty Masarykovy univerzity, napf.
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s databazi chemickych pokust).

Tato prdce vznikla za podpory projektu Zkvalitneni a Inovace
Pripravy  budoucich uciteli na MUNI (ZIP MUNI),
registracni cislo CZ.02.3.68/0.0/0.0/19_068/0016170.
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7L-08
NANOME - VYUKA CHEMIE VE VIRTUALN{
REALITE

PETR SMEJKAL?, LUDEK MiKA®, CARLO PIROLA",
ALESSANDRO PEDRETTIb CLAUDE JOLIVALT,
NIKOLA KOUPILOVA®

¢ Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédeckd
JSakulta, Umverzna Karlova, Hlavova 8, 128 43 Praha 2,
Ceskd republika, *Dipartimento di Chimica, Universitd degli
Studi di Milano, Via Golgi, 19, Milano, Italy, “Laboratoire de
Réactivité de Surface UMR, Faculté des Sciences et
Ingénierie, Sorbonne Universite, 4 place Jussieu, 75252 Paris
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psmejkal@natur.cuni.cz

Vyuka témat spojenych se  strukturou latek
a vlastnostmi, které ze struktury latek vychazeji, muze byt
v fad¢ piipadid obtiznd a demotivujici. Jde totiz o narocné
téma, které od zaki i studentll vyzaduje znacnou pozornost,
soustiedéni a rovnéz prostorovou pfedstavivost V tomto
ohledu mohou pii vyuce pomoci rizné 3D zobrazovaci
programy, jako napt. VEGA ZZ' nebo BIOVIA Discovery
Studio Vlsuahzer ktery také disponuje modem pro
stereoskoplcke zobrazem molekul. Mozna jesté nazornéjsi pii
vyuce vyse uvedenych témat miize byt vyuziti virtualni reality
(VR) Virtudlni realitu jako takovou mtizeme charakterizovat
napf. jako ,,Pocitacem generované prostiedi, ktere umoziuje
vnimat toto prostiedi obdobné realné zkugenosti“*. Potita& ve
VR vlastné generuje dle daného navrhu objekty, které tvoti
zvolené prostfedi, které miZzeme vnimat trojrozmérné
a s nimz miZzeme do ur¢ité miry nebo zcela interagovat tak,
jako bychom byli v realném svété tohoto prostiedi. Ve vyuce
chemie tak mulzeme napf. navstivit virtudlni chemickou
laborator a nebo jednotku, kde problha frakéni destilace
ropy®. Vhodnou platformou pro jiz zminénou Vyuku témat
spojenych se strukturou latek a Je_]lch vlastnostmi se jevi byt
program Nanome’. Nanome je primarné¢ komercni
kolaborativni software pro design (navrhovani) a prohlizeni
molekul ve virtualni realité, ale nabizi také verzi zdarma
arovnez vzdélavaci (EDU) verzi, které lze vyuzit ve vyuce
chemie. Jakkoliv se VR jevi jako perspektivni a nazorny
prostiedek pro vyuku chemie, stile jeji nasazeni do realné
vyuky pfinasi fadu otazek. Napitiklad, fada lidi po pouziti VR
hlasi bolesti hlavy, inavu o¢i, zavraté nebo nevolnost. Je také
otazkou, zda je opravdu vyuziti VR dostatecné nazorné,
uzivatelsky ptivétivé a zda pti uvedenych obtizich opravdu
mize byt motivujici pro dostatecné velkou skupinu zaka
a studentul.
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Z uvedenych divodd jsme se v ramci na$i studie
zaméfili na vyhody, moznosti a limity vyuZziti programu
Nanome pfi vyuce témat spojenych se strukturou latek a jejich
vlastnostmi a déle na sledovani a hodnoceni motivace zaku pti
vyuce ve VR. Za tcelem sbéru dat byly vyuzity rozhovory se
zaky, pozorovani procesu vyuky dvéma Vyzkumnlky a dale
trojice dotaznikd hodnoticich motivaci (MSLQ a IMD)
arovnéz uzivatelskou zkuSenost pfi praci s VR. Celkem
15 vyukovych akei (o délce 90—180 minut) s vyuzitim VR se
zGcastnilo zhruba 100 Zzakt a studentt ze 3 univerzit
a 4 stiednich $kol. Pro tcely vyuky témat zaméfenych na
strukturu latek a jejich vlastnosti bylo vytvofeno
15 vyukovych jednotek, které obsahovaly vyukova témata
spojena napf. s riznymi typy struktury bilkovin, krystalografii
nebo alotropickymi modifikacemi uhliku a fosforu. Vybrané
materialy z vySe uvedenych budou rovnéz prezentovany
v ramci piispévku.

Vysledky provedeného Setfeni naznacuji, ze ackoliv
vyuku chemie ve VR provézela fada technickych problému
arovnéZ i problémd zdravotnich, i tak tato vyuka byla
hodnocena velmi pozitiva¢ a vedla k vysoké motivaci zaka
a studentd participujicich v Setfeni. Vyuka ve VR a rovnéz
vytvofené vyukové materidly byly také ucastniky Setfeni
povazovany za nazorné, kvalitni a zajimavé, pfi¢emz Gcastnici
Setfeni naznacovali, ze jejich porozuméni danému tématu
vyuka ve VR napomédha. Zda se tedy, ze k vyuce témat
spojenych se strukturou a vlastnostmi latek je VR vhodnym
prostiedkem, byt’ technické aspekty jeho implementace stale
¢ekaji na uspokojivéjsi feseni, stejné tak také nekteré aspekty
ovladani v programu Nanome.

Tato prace vzmikla za podpory grantu 4EU+ VIRTCHEM
(cislo 2021 F3 07) a projektu COOPERATIO v oblasti
., Subject Specific Education Research®, které byly udéleny
Univerzitou Karlovou.
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MOLEGRAPH — SKOLNi MERICI SYSTEM
SVEPOMOCI

TOMAS FELTL*", PETR SMEJKAL?®

“ Katedra ucitelstvi a dzdaktzky chemie, Univerzita Karlova,
Hlavova 8, 128 43 Praha 2, ® Gymndzium Policka, nabrezi
Svobody 306, 572 01 Policka

feltit@natur.cuni.cz

Skolni méfici systémy se staly soudasti vyuky nejen
pfirodnich véd. S nastupem trendu podpory Primyslu 4.0
dostava prace se skolnimi méficimi systémy dalsi rozmer. Jde
o to nejen vyuzivat zmiflovanych systémid k méfeni
a zkoumani riznych jevi a jejich zékonitosti, ale také o to
lépe porozumét tomu, jak je takovy méfici systém
konstruovan, jak funguje, co jednotliva Cidla zaznamenavaji
ana jakém principu pracuji. Pravé tyto kompetence vedou ke
spravnému a smysluplnému vyuzivani meéficich systémut
v praxi, at’ uz ve $kolnim nebo primyslovém prostiedi.

V piispévku se sezndmime s aktualnim stavem naSeho
projektu otevieného feSeni (open source) Skolniho méficiho
systému MoleGraph'. Pravé DIY (Do It Yourself = vyrob si
sam) piistup v oblasti $kolnich méfeni mlze pfinést moznost
hlubsitho pochopeni dutlezitosti zapojeni a funkce Ccidla
i celého ,,méticiho fetézce®, coz mize byt vyuzito pro ucely
STEM vyuky. Ukazeme si také, jak se stejnym hardwarem
prejit plynule k programovani, automatizaci a robotice. Cely
systém je totiz postaveny na levném ,mikrokontroléru®
Arduino NANO? a bluetooth modulu® pro bezdratovou
komunikaci, coZ umoZnuje snadné pfipojeni sytému
k mobilnim zafizenim typu ,.chytry“ telefon/tablet. Diky
pouziti Arduina se oteviraji pro zaky i uditele témét
neomezené moznosti v oblasti vybéru cidla, rozsifeni
optipadné aktudtory 1 moznosti rlznych zplsobu
programovani. Pravé proto se s zaky ve vysledku nemusime
vénovat pouze ,,méfeni, ale celé fad¢ dalsich oblasti.

Pro skoly je podstatné, Zze cena je oproti komerénim
systétmim skutecné¢ nizkd, coz umoziiuje napt. pofizeni
vétsiho mnozstvi riznych ¢idel. Pro vyrobu dopliki moduld
a ¢idel, vCetné zminované konstrukéni stavebnice, je idealni
vyuzivat 3D tisk, coz opét propojuje praci s méficim
systémem s dal§i vyznamnou technologii vhodnou pro oblast
STEM.

Tato prace vznikla za podpory projektu COOPERATIO
voblasti ,,Subject Specific Education Research®, ktery byl
udelen UK.
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7L-10
DYNAMICKA VIZUALIZACE VE VYUCE A JEJI
VLIV NA ZAKY

MILADA TEPLA

Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédecka fakulta
univerzity karlovy, Hlavova 8/2030, 128 43 Praha 2
milada.tepla@natur.cuni.cz

Zatazovani vizualizanich pomuicek do vyuky chemie
a dalsich pfirodovédnych predméti je vyznamnou slozkou
vzdélavani a je vhodné zkoumat, jak je efektivni a jaky ma
vliv na samotné aktéry vzdélavani — zaky. Podstatné je také
porovnavani efektivity riznych typl vizualizanich pomucek
— konkrétné porovnévéni statické vizualizace s vizualizaci
dynamlckou Cemuz se vénuji i Cetné zahranini vyzkumy,
které vak pFinasi heterogenni vysledky'?.

Vliv dynamické vizualizace na zdky zkoumal téz
pedagogicky vyzkum, ktery byl realizovan v Kralové-
hradeckém kraji v roce 2019 a jehoz se zucastnilo 565 zaka
zékladnich a stfednich Skol. Cilem vyzkumu bylo zjistit, jaky
vliv ma pouzivani dynamické vizualizace (animaci a 3D
modeltl) uréené pro podporu chemie a dalsich pfirodovédnych
predmétd na vnitini motivaci zakt (konkrétné na zajem zaka,
uvédomeni si svych nabytych schopnosti, na ochoté¢ vkladat
usili do vyuky a vnimani vyznamu) a na uroven ziskanych
poznatkii na urovni ISCED 2 a ISCED 3. Testovanou
pomiickou byla aplikace Corinth (obr. 1)°.

Obr. 1. Aplikace Corint a jeji vyuZiti ve vyuce

Vysledky ukazuji, Ze vyuZziti dynamické vizualizace
vyznamn¢ zvysilo vnitini motivaci zakl pro vyuku pfirodnich
véd i po tfech mésicich intenzivniho uZivani (Cohenovo d =
0,38, p = 0,000). Zaci v experimentalni skupiné navic dosahli
vyrazn€ vyssi urovné znalosti z chemie nez jejich vrstevnici
v kontrolni skupiné (Cohenovo d = 0,93, p = 0,001). Jednim
zmoznych vysvétleni muze byt vy$si narocnost predmétu
chemie z hlediska abstraktniho mysleni a pedstavivosti.

Dale byly identifikovany tii moderujici proménné (veék
zaku, vyucovany predmét a osobnost ucitele), které vyraznou
mérou ovliviiovaly vysledky, nejsilngji se efekt moderujici
proménné projevil u faktoru osobnost ucitele.

Pedagogicky vyzkum potvrdil, ze vhodné pouzivani
dynamickych v1zuallzacmch pomucek vede k usnadnem
(enabling  effect') a porozuméni (facilitating e]fect )
abstraktniho a obtizn¢ predstavitelného uciva ve vyuce
chemie a dalSich pfirodovédnych piedmétd. Na zakladé
posouzeni kognitivniho vykonu a motivacnich a afektivnich
cili (zajem, postoje, motivace, sebepojeti) lze prohlasit, ze
spravné zvolend dynamicka vizualizace (tedy adekvatni
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vzdélavacim cilim, vzdélavacimu obsahu i véku zakim) ma
pozitivni vliv na kvalitu vyuky a jeji efektivitu. Dynamické
vizualizace pfedstavuji jednu z moznosti, jak zaklim pomoci
k lepSimu pochopeni (nejen) abstraktngj$iho uciva chemie,
kterou dynamické vizualizace dokazi vhodné priblizit
z neviditelného  mikrosvéta do svéta pozorovatelného
a pochopitelného nasimi smysly, ale hlavné¢ v nich mohou
probudit z&jem o nas fascinujici védni obor, chemii.

Revidovana forma RVP ZV, publikovana v roce 2021,
jesté vice zdiraziuje vyuziti modernich technologii ve vyuce
a zavadi novou kli€¢ovou kompetenci — digitalni. Zapojovani
této technologie je i v souladu s Doporuéenim Rady evropské
unie o klicovych kompetencich pro celoZivotni udeni’ a se
Strategii vzdéldvaci politiky CR do roku 2030+ (cit.®), protoZe
s vyuzitim digitalnich technologii dochazi mimo jiné k rozvoji
tzv. 3. klicové kompetence (matematickd kompetence
akompetence v oblasti pfirodnich véd, technologii
a inzenyrstvi). Vzhledem k pozitivnimu vlivu dynamické
vizualizace na kognitivni vykon i motivacni orientaci ve
vyuce chemie a dalSich pfirodovédnych piedmétt Ize
predpokladat, ze zaci budou mit vétsi zajem o uceni se témto
pfedmétim a mohou dokonce uvazovat o jejich dal$im studiu
a nasledném hledani povolani v oblasti, které s témito védami
souvisi. Z tohoto divodu by ucitelé méli tyto nazorné
pomicky do vyuky zatazovat.

Tato prace vznikla za podpory Univerzitniho vyzkumného
centra UK UNCE/HUM/024.
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7P-01
DIDAKTICKA HRA VE VYUCE ANORGANICKE
CHEMIE

DANIELA BARANKOVA, RICHARD KRAPACEK,
KATERINA TRCKOVA

Ostravska univerzita, Prirodovédecka fakulta, katedra
chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd republika,
P21138@student.osu.cz, P21034@student.osu.cz,
katerina.trckova@osu.cz

Chemie patii mezi neoblibené, nenavidéné, tézké
anudné vyuCovaci pfedméty. Vyuku je potfeba zatraktivnit
zavadénim Vhodnych modermch kreativnich a aktiviza¢nich
metod, napt. didaktické hry'. Zaclenenlm hry do vyuky
zvy51me motivaci, zlepS§ime a udrz1me koncentraci zaku
pii uéeni®. Rozvijime kli¢ové kompetence®.

Vtomto piispévku je prezentovana deskova hra
,Elementarie: Prvky v ohroZeni“ s tematikou anorganické
chemie. Tato hra umoziuje propojovat zivotni zkuSenosti
zakl se znalostmi ziskanymi zucebnic a slouzi jako
dopliikovy uéebni material. Je urCena pro dva a vice hraci ve
véku 14-16 let. Jeji soucasti je herni plan, ptirucka pro hrace
(obsahuje instrukce, otazky, almanach odpovédi, periodickou
soustavu prvki a kartu nahody), privodni listina a soubor
hracich karet. Herni figurky a hraci kostka nejsou soucasti
hry, ¢asovd narocnost je 45 minut. Béhem hry hraci plni
piedepsané tukoly v jednotlivych provinciich a postupuji
s figurkou k cili herniho pole. Za splnéné ukoly ziskavaji
karty s nazvy ¢i znackami prvkd, které si zapisuji do pravodni
listiny podle tabulky prvku.

Hradi si voli postavu (Alkalu, Metalona, Halogenu nebo
Radiona) odvozenou od skupin prvkd a ziskavaji urcitou
vyhodu. Na konci hry soutézi s drakem Pyroldkem (osobnim
strazcem Entropy, ktery chrani vchod do hradu a méni prvky
na oxidy) a Entrépou (zlou Carodéjnici, ktera chce kralovstvi
vSech prvki pfeménit na Oxodus, kde pro samotné prvky neni
misto). Vitézstvi v tomto souboji ovlivni karticky s prvky
ziskané béhem hry a pocet spravné zodpovézenych ukold.

Tato prace vznikla za podpory projektu SGSI3/PrF/2022 —
Praktické aplikace chemie v bézném Zivote.
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7P-02

VPLYV RESPIRATOROV NA ROZPOZNAVANIE
EMOCIi ZIAKOV ZAKLADNYCH SKOL NA
SLOVENSKU

LUJZA GRAMBLICKOVA

Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta,
Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Mlynska dolina,
llkovicova 6, 842 15 Bratislava, Slovenska republika
gramblickoval @uniba.sk

COVID-19 je infekéné ochorenie spdsobené virusom
tzv. SARS-CoV-2. Sireniu sa d4 zabranit dezinfekénymi
prostriedkami, fyzickym odstupom, ockovanim
a respiratormi.

Respiratory s ucinné voci ochrane proti nakazeniu sa
koronavirusom, avs$ak spdsobuju problém pri rozpoznavani
emocii nielen u dospelych, ale hlavne u ziakov, zavislych na
efektivnej neverbalnej komunikacii. Vyraz tvare nam ponuka
prvu informaciu o danom cloveku, ktora moéze byt kvoli
noseniu respiratorov vyrazne oslabena.

Do stadie sa zapojilo 31 respondentov starSiecho
Skolského veku tj. 11 az 15 rokov z roznych zakladnych $kol
na Slovensku (NG roénik — 10 N7 roénik — 57 N8,roénik = 67 N9Aroénik =

= 10). Vyskum bol uskutocneny pomocou online-dotaznika,
v ktorom mali Ziaci ur¢it’ emo¢né stavy l'udi na fotografiach.
Vyber emocii Tudi (hnev, smiech, strach a smutok) bol
zamerny, ked’Ze ide o univerzalne vyrazy tvare. Jednotlivé
triedy fotografii sme oznacili ako model A (fotografia osoby
bez tvarovej masky) a model B (fotografia osoby s tvarovou
maskou).

Vysledky ukazuju, ze ziaci zékladnych §kol vedia urcit’
emocie l'udi z vyrazu tvare, priemernd uspesnost modelu A
dosiahla 73,4 %. V pripade modelu B doslo k poklesu
priemernej GispeSnosti na 66,9 %.

Stidie oznacili emocionalne stavy smiech, smutok
a hnev za emdcie, ktoré su VyJadrene najmi spodnou cast'ou
tvare'. Hoci resplrator zakryva prave spodnu Cast’ tvare, Ziaci
urCovali emocie smiech a hnev pomerne spravne. Pokles
nachadzame najmd v modeli B pri emoécidch strach a smutok,
kde boli zistené miery uspeSnosti 35,5 % a 48,4 %.

Vysledky ukazali, ze ziaci ZS poznaju iba mechanicku
funkciu respirdtora, tj. izoldciu Ust a nosa prekrytim.
O chemickom  zlozeni  tvarovych masiek a ich
antibakteridlnych, antivirotickych ucinkoch nie su Ziaci
dostato¢ne informovani. Stadium chemického zloZenia,
principu respiratorov a praktického vyuzitia vedeckych
poznatkov by mohlo vyu¢bu chémie zatraktivnit’.
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7P-03

MOZNOSTI ZARAZENi TEMATU )
NANOTECHNOLOGIE A NANOMATERIALY
DO VYUKY NA STREDN{ SKOLE

JAKUB KROPACEK*, MARTIN MUCHA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
martin.mucha@osu.cz

Nanotechnologie a  nanomateridly v soucasnosti
predstavuji velmi rychle se rozvijejici oblast vyzkumu
a vyvoje, proto by bylo vhodné zatadit zaklady tohoto tématu
do vyuky na stfedni §kole. Nanotechnologie pfedstavuji Siroce
multidisciplinarni oblast zasahujici do chemie, {fyziky,
biologie, mediciny, ochrany Zivotniho prostiedi, ale také
informatiky. Tato multidisciplinarita mize vést ke
komplikacim pfi zafazovani tohoto tématu do vyuky.
Ramcovy vzd&lavaci program pro gymnazia' definuje
jednotlivé vzd€lavaci oblasti, pficemz pro zafazeni tématiky
nanotechnologii se jevi jako nejvhodnéjsi oblast Clovek
a priroda, pfipadné prifezové téma Environmentalni vychova.

Studenty na stfedni Skole je potfeba seznamit nejen se
zakladni terminologii, s vyskytem a vyrobou nanomaterial
a nanostruktur, ale také s riziky, ktera mohou nanomaterialy
predstavovat pro zivotni prostfedi nebo pro zdravi ¢loveka.
V ramei vyuky na stiedni Skole neni prostor pro zavedeni
nanotechnologii jako samostatného tematického celku, je tedy
potieba problematiku nanotechnologii a nanomaterialii
pfifadit k vhodnému ucivu, které je jiz na stfednich Skolach
vyucovano, a to predevsim v pfedmétech chemie a fyzika.

Tato studie se zabyva moZnostmi zafazeni tématu
nanotechnologie a nanomaterialy do vyuky chemie na stfedni
Skole a vybérem vhodnych tématickych celki, kam je mozné
toto téma prifadit. Cilem studie je také navrhnout vhodné
ucebni pomicky (pracovni listy, videoukazky) a také pokusy
realizovatelné na stiedni Skole, které mohou pomoci ptiblizit
tématiku nanotechnologii a nanomaterialti studenttim.

Tato prdace vzmikla za podpory grantu SGS ¢ SGSI13/
PirF/2022 ,, Praktické aplikace chemie v kaZdodennim Zivote *.
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7P-04
GUSTAYV JAUMANN A HISTORIE (NEJEN)
REOLOGIE

MILOSLAV PEKAR

Vysoké uceni technické v Brné, Fakulta chemicka, Purkyrnova
118, 612 00 Brno
pekar@fch.vut.cz

Gustav Jaumann byl némecky (rakousky) fyzik, ktery
stravil svou odbornou kariéru v ¢eskych zemich a ktery zasahl
i do oblasti chemie. Narodil se roku 1863 v Karansebesi,
studoval na chemickém oddéleni prazské techniky
(1880/1881), na technice ve Vidni (1881-1883) a na (c.k.
Karlo-Ferdinandove€) univerzit¢ v Praze (1883-1885). Od
roku 1985 tam plsobil jako asistent Ernsta Macha. V roce
1893 byl na prazské univerzit¢ jmenovan mimofadnym
profesorem experimentalni fyziky a fyzikalni chemie. Béhem
jeho profesorského pusobeni byl na univerzit¢ zaloZen
fyzikalné-chemicky ustav. Roku 1901 piechazi do Brna, kde
se stava fadnym profesorem fyziky na némecké technice. Na
tomto misté pusobil az do své smrti v roce 1924. Ve $kolnim
roce 1912/13 byl rektorem, v letech 1908-1910 byl dékanem
odboru technické chemie (Abteilung fiir technische Chemie
nebo téZ Chemisch-technische Fachschule).

Odbornou drahu zacal v experimentalni fyzice, pozdéji
presel k teorii. Snazil se sjednotit zaklady fyziky a chemie
pomoci minimalniho poc¢tu vhodnych konstant. Jeho odborné
zaméfeni béhem brnénského pusobeni bylo vyznamné
ovlivnéno knihou J. W. Gibbse pojednavajici o vektorové
analyze, kterou posléze vyuzival ve svych pracich. V reologii
nese jeho jméno specialni, ko-rotaéni derivace'. Jeji zarodky
se objevuji vprvém Jaumannové dile vénovaném tomuto
modernimu piistupu ke studiu pohybu®. Ten déle rozvinul ve
spise z roku 1911°, kde mtizeme nalézt nejen onu derivaci, ale
i vyrazy pro tok entropie nebo lokalni produkci entropie.
Jaumanna tedy mulzeme povazovat za pozapomenutého
prikopnika nerovnovazné termodynamiky (kontinua) soustav
s chemickymi  reakcemi.  Bednarczyk pfimo  mluvi
o Jaumannové metod¢ formulace materidlovych rovnic,
splitujicich bilance energie a entropie®.

Nahld smrt znemoznila uzaviit a vydat jeho zfejmé
monumentalni dilo o spolecnych zékladech fyziky a chemie,
gitajici v rukopise udajné dva tisice stran®. Osudy tohoto
rukopisu jsou neznamé.
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7P-05
CHEMIE JE VSUDE, KAM SE DOMA PODIVAS

HANA TKACIKOVA, KATERINA TRCKOVA

Ostravska univerzita, Piirodovédecka fakulta, 30. dubna 22,
701 03 Ostrava, Ceska republika
P21035@student.osu.cz, katerina.trckova@osu.cz

Ve svété, jak ho zname, hraje chemie velmi diilezitou
a nezastupitelnou roli. Soucasny Zivotni styl, délka a kvalita
zivota jsou zalozeny na obrovském mnozstvi vyrobku.
Chemie je nepostradatelnd pro vSechna odvétvi primyslu
a zemédelstvi. Kazdy zivy organismus, i nase télo je jedna
velka ,,chemicka tovarna“. ,,Chemie je zkratka vSude, kam se
doma podivas!“ Této skuteCnosti je potieba vyuzivat ve vyuce
za ucelem motivace a aktivizace zaku.

Pracovni listy jsou povazovany za ucinny a efektivni
ucebni material, ktery podporuje aktivni Cinnosti Zzakd,
poskytuje navod a nabizi feSeni problémi'. Pracovni listy
obsahuji pozadované postupy, pomahaji zakiim uspofadat
znalosti a umoziuji zapojeni celé tfidy na aktivitach.

V piispévku jsou prezentovany pracovni listy s fizenym
dotazovanim, které byly vyvinuty za G¢elem zvySeni motivace
a aktivni Cinnosti zakli prostiednictvim feSeni praktickych
problémovych situaci kazdodenniho zivota. K vysvétleni
nékterych zakonitosti byly pouZity cenové vyhodné a bézné
dostupné latky vyskytujici se v domacnosti. Ovéfovanim
praktickych uloh pracovnich listd zék ziskava odpovédi na
otazky tykajici se prib&hu procesu kvasSeni, koroze, vyroby
mydla a balzdmul, vyroby masla, ¢isténi kovi, pfirodnich
indikatort, barvicich a odbarvovacich technik.

Implementace tohoto néstroje do vyuky vede ke zlepSeni
pozorovacich  schopnosti, zvySeni urovné kritického,
kreativniho, kolaborativniho a komunikativniho mysleni zak.
Uceni se stava pro zaky smysluplngjsim®. Byl prokazan vliv
na studijni vysledky zaka®.

Tato prace vznikla za podpory projektu SGSI13/PrF/2022 —
Praktické aplikace chemie v bézném Zivote.
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8L-01

POVRCHOVE NAPETI \4 TAVENINACH

A PODCHLAZENYCH TAVENINACH
CHALKOGENIDOVYCH SKLOTVORNYCH
MATERIALU

JAROSLAV BARTAK®, MICHAELA VCELAKOVA®,
PETR PILNY?

“ Katedra fyzikdlni chemie, Fakulta chemicko-technologickd,
Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10 Pardubice,

b Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Doubravice 41, 532 10
Pardubice, CR
Jjaroslav.bartak@upce.cz

Studium  fyzikalnich vlastnosti chalkogenidovych
sklotvornych materiald je dulezit¢é nejen pro pfipravu,
zpracovani a dlouhodobé uchovani téchto materiald, ale také
pro popis kinetickych procestt (krystalizace, strukturni
relaxace), jez probihaji v amorfnich materidlech, a pro
samotné vyuziti téchto materidli. Povrchové napéti a jeho
zavislost na teploté je pfinosné jak pro popis nukleace a ristu
krystald v amorfni matrici'?, tak pro studium a uréeni
transportnich jevil v povrsich studovanych materialt®*
Prezentovany piisvévek bude vénovan studiu povrchového
napéti v taveninach a v podchlazenych taveninach (v blizkosti
teploty  skelné  transformace, Tg) chalkogenidovych
sklotvornych materialti. Povrchové napéti v oblasti taveniny
bylo studovano analyzou proﬁlu visici kapky daného
materialu pomoci programu OriTas’. Ke studiu povrchového
napéti v blizkosti T, bylo vyuZito studia roztékini
sinusoidalni mfizky vtlacené do vylesténého povrchu
studovaného skelného materialu®. Kombinaci tdchto dvou
piistupi ke studiu povrchového napéti ve sklotvornych
taveninach lze ziskat data, sjejichz pomoci mizeme
interpolovat hodnoty povrchového napéti sklotvornych
tavenin v oblasti podchlazené taveniny pro popis dulezitych
kinetickych procesi a transportnich jevi probihajicich
v blizkosti povrch téchto materialt.

Tato price vznikla za podpory Grantové Agentury CR v rdmci
projektu  20-02183Y,  Ministerstva  Skolstvi,  mladeze
a télovychovy v ramci projektu LM2018103 a Interni grantové
agentury Univerzity Pardubice cislo SGS 2022 _007.
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8L-02
DETERMINATION OF MATERIALS RESIDUAL
STABILITY AFTER COMBINED AGEING

ZUZANA CIBULKOVA, TIBOR DUBAJ, PETER
SIMON

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University
of Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
zuzana.cibulkova@stuba.sk

Materials in practical applications undergo various types
of ageing. In case of organic materials, the thermooxidative
stability is often decisive for their service life; thus, there is a
need to study the influence of various factors on their
stability. Accelerated oxidation tests employing methods of
thermal analysis such as differential thermal analysis (DTA),
differential scanning calorimetry (DSC), and
thermogravimetry (TG) are frequently used to determine
thermooxidative stability of the materials'?. A complete
analysis of the thermooxidative stability of a material usually
involves either a series of isothermal measurements at
different temperatures or non-isothermal measurements at
several heating rates. Subsequently, a kinetic analysis of the
data obtained from these measurements is performed.

Financial support from the Slovak Research and Development
Agency (APVV-15-0124) is gratefully acknowledged. The
financial support from the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (VEGA 1/0498/22) is also acknowledged.
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8L-03

STUDIUM POLYKONDENZACE RESORCINOLU
S FORMALDEHYDEM POMOCI TEPLOTNE
MODULOVANE DSC

EVA KINNERTOVA, VACLAV SLOVAK

Ostravska univerzita, Prirodovédeckda fakulta, Katedra
chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
eva.kinnertova@osu.cz

a mechanismu sol- gel polykondenzace resorcinolu (R)
s formaldehydem (F) se wukazala diferenéni skenovaci
kalorimetrie (DSC). Pfedchozim zkoumanim bylo zjisténo, ze
v nékterych prfipadech lze u vznikajicich polymernich struktur
v prubéhu polykondezace pozorovat skelny prechod a praveé
ke zkoumani této fazové premény je vhodnd modulovana
DSC (MDSC). Cilem tohoto pfispévku bylo prozkoumat
proces tuhnuti a tani reakénich smési v kombinaci
s izotermickym krokem pii 40 °C pomoci MDSC.

Zkoumané RF polykondenzacni smési se vyznacovaly
riznymi koncentracemi reaktantl a katalyzatoru. Nejprve
bylo potieba optimalizovat podminky méfeni, zejména
periodu modulace, teplotu amplitudy modulace a rychlost
ohfevu. Ke studiu RF polykondenza¢nich smési se ukazaly
vhodné podminky: perioda modulace 60 s, amplituda 1 °C,
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rychlost ohievu 2 °C min .

Pti sledovani tani reakéni smési byly pozorovany dva
typy kiivek. Na zacatku a na konci reakce byly zaznamenany
prosté endotermni piky spojené s tanim vody. Naproti tomu
v nekterych fazich reakce byl pfi nizsi teplot¢ pozorovan
exotermicky pik, ktery byl pravdépodobné spjat s dalsi
fazovou ptreménou, pravdépodobné skelnym ptechodem
polymeru. V této fazi reakce se struktura vzniklého polymeru
stava elastickou a nezmrzla voda uzaviena v puvodné
rigidnim polymeru exotermicky mrzne. Klesajici koncentrace
katalyzatoru vedla k pozdéjsimu nastupu skelného prechodu.

MDSC umoznuje detekovat fazi reakce, ve které RF
polymerni struktury vykazuji skelny pfechod a umoziuji ji
oddgélit od prostého tani.
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Obr. 1. DSC Kkrivky tani RF smési s nejvyssi koncentraci

reaktanti a katalyzatoru v priibéhu skelného prechodu

8L-04

SROVNANI VODY A BENZENU JAKO
TESTOVACICH KAPALIN PRO DSC .
TERMOPOROMETRII MEZOPOREZNICH UHLIKU

LUCIE KORENA, VACLAYV SLOVAK

Ostravskad univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
korenal(@seznam.cz

Termoporometric (TPM) je relativné nova, rychla
a jednoducha technika vyuzivana k charakterizaci porozity na
zakladé DSC méfteni poklesu teploty tani kapaliny nachdzejici
se v mezoporech sledovaného materidlu. TPM s vodou jako
testovaci kapalinou byla pro charakterizaci porozity
uhlikatych materialéi popsana teprve nedavno' a lze ji velice
snadno aplikovat. AvSak polarita vody a hydrofobnost
poréznich uhliki vedou ke Spatné smacivosti branici
pronikani vody do malych porti a v disledku toho k méné
piesnym vysledkiim. Proto byl pro charakterizaci porozity
mezoporéznich uhlikdi pomoci TPM otestovan benzen jakozto
nepolarni testovaci kapalina. Bylo pfipraveno nékolik
poréznich uhlikatych materidlt s primérem mezopori
v rozmezi 3—13 nm (charakterizovano pomoci sorpce dusiku),
vSechny ve dvou variantach — jako hydrofobnéjsi (vyssi
teplota pyrolyzy) a hydrofilngj§i (povrchova oxidace).
V tomto piispévku budou ukazany a diskutovany vlivy
testovaci kapaliny, povrchové chemie a objemu po6ri na
zaznamy TPM méfeni.
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Obr. 1. Zaznamy TPM méfeni s vodou (W) a benzenem (B) jako
testovacimi kapalinami pro vzorek mezoporézniho uhliku (MPC)

Tato prace vznikla za podpory projektu SGS16/PrF/2022.
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VPLYV TEPLOTNEHO ZiHANIA NA MAGNETICKE
VLASTNOSTI Bi DOPOVANYCH GELENITOVYCH
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V ramci tejto prace sa kombinaciou reakcie v tuhej faze
a plamenovej syntézy pripravili Bi dopované gelenitové
sklené mikrogul’dcky. Termickd analyza v kombinacii s RTG
praskovou difrakciou potvrdili v pripravenych systémoch
krystalizaciu gelenitu v teplotnom intervale od 800 do
1000 °C.

Tabulka I

Zakladné termické parametre pripravenych mikrogul'd¢ok
(Tg— teplota skleného prechodu, 7, — teplota zaciatku
krystalizacie, T, — teplota maxima krystalizacného piku)

Vzorka T, [°C] T, [°C] T, [°C]
GBi0.5 863 978 996
GBil.0 860 944 976
GBi3.0 837 867 884
938 973
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Pomocou magnetometrie sa Studoval vplyv obsahu
krystalickych faz na magnetické vlastnosti pripravenych

systétmov. Namerané¢ M(H) zavislosti ako aj teplotné
zavislosti ~ magnetickej susceptibility ~ ukazali, ze
diamagnetické alebo feromagnetické usporiadanie

magnetizacie prevlada pri 300 K a to vamorfaych aj
krystalickych vzorkach. Pri teplote 2 Ksa vo vzorkach
pozorovalo paramagnetické alebo slabé feromagnetické/
antiferomagnetické spravanie.
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Obr. 1. M(H) zavislosti skrystalizovanych Bi-dopovanych
gelenitovych voriek pri teplote 300 K

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 2/0028/21
a VEGA 2/0141/21.
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Yttrium and ytterbium aluminum garnet (Y;Al;O,, and
Ybs;Als0;;) are often used in productlon of solid-state lasers
and upconversion phosphors. Er ** ion is frequently used as
a dopant due to several optical transitions in the v1s1b1e and
near-infrared (NIR) spectral range. However, Er’" doped
materials have some limitations due to low absorption cross
section of Er’* 1on and thus poor pump efﬁmency The well-
known role of Yb** ion which can support Er** ion emission
has been confirmed in many works. Hovewer, the currently
useda aluminates (in  both, monocrystalline and
polycrystalline form) have a limited ability to accept rare
earth ions into their structure and a concentration quenching at
certain concentrations was observed. Glasses are generally
known for their ability to absorb a higher amount of dopants
in the matrix and thus an increasing emission efficiency. In
this work, the Er’* doped aluminate glass microspheres in
system AlL,O;-RE;O; (RE=Y or Yb) were prepared by
combination of sol-gel Pechini method and flame synthesis.
In DSC curves exothermic effects in temperature interval
918-943 °C, were observed and YAG, YbAG and ®-Al,0;
phases were found in X-ray diffraction patterns of the samples
after DSC (depending on the composition). The results of
these studies confirm crystallization as the prevailing process
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in the studied temperature range. The glass microspheres were
crystallized at selected temperatures with the holding times of
20 and 120 min. PL spectra were measured in all raw and
crystallized systems, and SEM and SEM EDX analysis were
performed for more detailed examination of microstructure
changes during heat treatment. Broad bands centred at 524 nm
and 547 nm (H11/2—> Lisp and *S;,—Tisp transitions) were
observed in I yttrium alummate glass matrix. The bands at
547 nm and 660/670 nm ( S3/2—> 115/2 and F9/2—>4 115/2
transitions) were present in PL spectra of ytterblum aluminate
system. A band at =1530 nm ( Lisn— “Iisp transmon) was
present in the IR region. An impact of the Er*" ion addition
and the degree of crystallinity on PL properties was critically
discussed.

This paper is a part of the dissemination activities of project
FunGlass. This project has received funding from the
European Union’s Horizon 2020, research and innovation
program under grant agreement No 739566. The financial
support of this work by the projects APVV 19-0010, APVV
17-0049, and VEGA 1/0476/22 is gratefully acknowledged.
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Krystalizaéni chovani sklovitych materidld je c¢asto
zkoumano diferencidlni skenovaci kalorimetrii. Ziskanou
krystaliza¢ni krlvku je mozné popsat pomoci zakladnich
kinetickych model' zaloZenych na reakcich n-tého Fadu,
difizni kinetice nebo C¢ist¢ empirickych. Tyto modely
neposkytuji relevantni parametry odpovidajici skutecnému
pribéhu procesu krystalizace tak, aby mohlo byt chovani
extrapolovano na jiné experimentalni podminky. Jediny
kineticky model, ktery byl odvozen na zaklad¢ fyzikalni
podstatg nukleace a ristu krystalti je model Johnson-Mehl-
Avrami® (JMA). Pfi vyuziti tohoto modelu je také obtizné
extrapolovat krystaliza¢ni chovani mimo podminky daného
experimentu, jelikoz redlné parametry krystalizace jsou
v modelu spfazené a zpravidla neni snaha je stanovit. Navic je
model JMA nékdy pouzivan i v ptipadech, kdy pribéh
krystalizace neodpovida jeho zakladnim piedpokladim. Je
tedy tfeba definovat takovy model krystalizace, ktery by

odpovidal  vétsSimu mnozstvi pozorovanych prubéhid
krystalizace a umoziioval extrapolaci vysledki na jiné
podminky.

Vtéto praci jsme se  zabyvaly  odhadem

pravdépodobného mechanismu krystalizace na zakladé tvaru
krystaliza¢nich pikd. A nasledné vytvofenim komplexnéjsiho
modelu krystalizace, ktery je schopen popsat krystalizacni
proces sestavajici z krystalizace probihajici z povrchu zrn ke
sttedu a soub&ézného rustu krystalu znuklei nahodné
rozmisténych v objemu  zm®.  PfiGemz oba typy
krystaliza¢niho chovani mohou byt i casové zpozdéné.
Vystupem modelu jsou redlné parametry krystalizacniho
chovani, jako jsou nukleacni rychlost, pocet nuklei, casové
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zpozdéni nukleace a rychlost rdstu krystalti. Predstaveny
model umoziiuje, na zakladé téchto vysledkl, ptedpovedét
krystalizacni chovani v Sirokém rozsahu experimentalnich
podminek s vyrazn¢ vys$i piesnosti nez dosud pouzivané
kinetické modely.

Tato prace vznikla za podpory Excelentnich tymu Univerzity
Pardubice.
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Processes in condensed phase 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
methods based on the single-step approximation are often
used which are represented by the general rate equation':

k(T)f ()

da _ 1)

dr
where a is the degree of conversion of the process, ¢ is time, 7'
is temperature, k(7T) and f{a) stand for the temperature and
conversion functions. If the Arrhenius equation is applied as
the temperature function, one can get:

where 4 is the preexponential factor, E is the activation
energy and R is the gas constant. The isoconversional
principle resides in the differentiation of the logarithm of
Eq.(2) at constamt conversion and thus obtaining the value of
the activation energy’:

)

E

or RT?

a

When deriving Eq.(3) it is implicitly assumed that the
preexponential factor does not depend on temperature. On the
simplest case of the complex process, i.e. two parallel first-
order reactions, it will be shown that the implicit assumption
is erroneous. The preexponential factor does depend on
temperature if the single-step approximation is used. Hence,
the correct form of the isoconversional principle should be:
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Financial support from the Slovak Research and Development
Agency (APVV-15-0124) is gratefully acknowledged.
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Hmotnostni spektrometr propojeny s termovahami
(technika TG-MS) se bézn¢ pouziva pro identifikaci plynt
uvoliovanych pfi ohfevu pevnych latek. Pouziti TG-MS pro
kvantitativni stanoveni slozeni uvolnénych plynti je mnohem
vzacngjsi', ale za specifickych experimentalnich podminek je
mozné.

Pokud méa byt hmotnostni spektrometr pouzivan jako
kvantitativni analyticky nastroj, je nezbytna vhodna kalibrace.
Propojeni s termogravimetrii umoziiuje kalibraci MS signalu
pomoci zmén hmotnosti pozorovanych na TG, ale pouze
v ptipadé, ze pokles hmotnosti vyhodnoceny z TG jasné
souvisi s jednim nebo nékolika pfedem znamymi plyny.

Béhem méteni TG-MS je pro analyzu plynti odebirdna
pouze jedna miliontina atmosféry pece. Citlivost detekce MS
(pomér MS signal/mnozstvi plynu) je tedy velmi dulezita.
Citlivost je ovlivnéna dynamikou vyvoje plynd a jejich
transportem v atmosféie pece, které jsou ovlivnény zejména
hmotnosti vzorku, rychlosti ohievu a rychlosti proudéni pecni
atmosféry.

V piispévku je diskutovan a demonstrovan vliv
experimentalnich podminek na rozklad $tavelanu vapenatého
a jsou uvedeny ptiklady uspésného pouziti této techniky pro
analyzu povrchu uhliku? a rozklad anorganickych soli*. Dale
jsou shrnuta zékladni doporuceni pro zlepSeni citlivosti
méteni TG-MS.
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Steels are commonly used metallic materials, that’s why
higher requirements are imposed on their properties.
Thermodynamical and thermophysical properties are one of
the most important quantities of materials, which are needed
for understanding behavior of materials under defined
conditions. Thermal analysis has been widely used and is
widely used for studying thermophysical and thermodynamic
properties of simpler and higher order and complex iron,
carbon, chromium, and nickel based systems also. The aim of
the paper is study of six model alloys based on Fe-C-Cr-Ni,
which contained carbon in a range of 0.0023-0.0095 wt%,
chromium 0.0050-4.5528 wt% and nickel 0.0020-4.9600
wt%.

Specific heats and phase transformations temperatures
were studied in a high-temperature area. Experimental data
were obtained using Setaram MHTC 96 Line with a 3D DSC
sensor. Theoretical data were calculated using SW Thermo-
Calc and JMatPro. The method DSC was used for obtaining
of specific heats and phase transformation temperatures, such
as temperatures of transformation of o—vy, y—9, solidus,
liquidus and Curie temperatures of laboratory prepared Fe-C-
Cr-Ni alloys. It is important to know thermodynamic and
thermophysical properties of these materials, because they are
used almost in all branches of modern production. These
properties are the main material data for description of the
behavior depending on the chemical and Phase composition
and experimental conditions (temperature)”. There is still not
enough accurate experimental data, that could be used for
creation and clarification of databases based on Fe-C-Cr-Ni
and for simulation of metallurgical processes. That is why the
study of systems based on Fe-C-Cr-Ni has received
substantial interest.

This paper was supported in the frame of project No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_049/0008399, students  projects
SP2022/39, SP2022/68 and "Support of gifted students of
doctoral studies at VSB-TUO" no.: 04766/2017 / RRC (MSR).
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V letoSnim roce slavi Odborna skupina termické analyzy
(OSTA) pii Ceské spolecnosti chemické 50. vyro¢i svého
vzniku a pfi této pfilezitosti byl organizovan ctvrty ro¢nik
Termoanalytického seminare, ktery se uskuteénil 27. 1. 2022
v Pardubicich a jehoz u€astnici si pfipomnéli toto vyro¢i.

Odborna skupina termické analyzy (OSTA) je aktivni od
roku 1972 a od svého vzniku je ¢lenem celosvétove plisobici
odborné spolecnosti International Confederation for Thermal
Analysis and Calorimetry (ICTA, od r. 1992 jako ICTAC —
rozSifeni o kalorimetrii), ktera je asociovana sIUPAC.
Mezinarodni konfederace pro termickou analyzu byla
zaloZzena vroce 1965 za spoluplsobnosti také ceskych
zastupct R. Barty a J. Sestaka.

Narodni skupina organizuje seminafe a zvané
prednasky, které jsou zaméteny jak na teoretické zaklady, tak
i pfistrojovou techniku pro termickou analyzu. Cilem je
umoznit predev§im studentiim, mladym i zkusenym védcim
vyménu poznatkt a zkuSenosti s vyuzivanim
termoanalytickych technik v riiznych oblastech vyzkumu.

Ceska odborna skupina aktivné spolupracuje s dalsimi
narodnimi odbornymi skupinami zejména na Slovensku, ale
také v Polsku, Madarsku ¢i Némecku a také se ucastni
termoanalytickych konferenci, které tyto narodni odborné
skupiny poradaji.

V ramci odborného programu sjezdu v Olomouci je
sekce termické analyzy zatazena jiz po sedmé. Vibec poprvé
se sekce s nazvem ,, Termicka analyza a kalorimetrie* objevila
v programu 62. Sjezdu asociaci Ceskych a slovenskych
chemickych spolecnosti, ktery se konal v Pardubicich v roce
2010. Stala se tak historicky vyznamnou, nebot se jednalo
o prvni spoleéné setkani termoanalytikll z Ceska a Slovenska.
Toto prvni setkani bylo symbolické pro Pardubice také tim, ze
termicka analyza vzdy méla a stale ma na Fakulté chemicko-
technologické Univerzity Pardubice hluboké koteny. Tato
sekce byla soucasti programu také na 64. Sjezdu v Olomouci
(2012), 66. Sjezdu v Ostravé (2014), 68. Sjezdu v Praze
(2016), 70. Sjezdu ve Zlin¢ (2018) a 72. Sjezdu v Praze
(2020).

Na webovych strankach OSTA  (www.thermal-
analysis.cz) jsou k dispozici aktudlni informace o odborné
skupiné vcetné akci z oblasti termické analyzy nejen v Ceské
republice, ale také ve svété, pti¢emz v letoSnim roce se kona
13. European Conference on Thermal Analysis and
Calorimetry (Parermo, Italie), kde ma Ceska republika také
své zastupce.


http://www.thermal-analysis.cz
http://www.thermal-analysis.cz
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Epoxides are highly reactive cyclic ethers which are
used in manufacture of coatings, adhesives, primers, sealers
or plastics and other products and also as materials for
building and construction applications. Flame retardants are
frequently added to potentially flammable materials,
including textiles, }i)lastics, coatings and other products and
building materials’. Flame retardants, when added to
flammable matrices, are able to slow down the spread of fire
or even prevent the initial ignition®.

This work deals with the research and development of
novel flame retardants intended as additives for carbon-epoxy
laminates to reduce their flammability and improve their
thermal properties. The goal is to extend the area of their
applications, especially to transportation industry such as
automotive, aviation or railways and also to construction
industry. The effect of the novel type of flame retardants that
are environmentally more friendly and less toxic than the
current ones was studied by cone calorimetry. The novel
flame retardants are covalently bound to the matrix and
contain an amine group and phosphazenes. The results have
shown that these flame retardants are a promising alternative
to currently used products.

This research was supported by the project MERF
TH71020008: in a framework of M-ERA.NET (M-ERA.NET
2/2019/966/MERF).
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Pro zajisténi bezpecnosti provozu jadernych elektraren
se pouzivaji opatfeni dana legislativou (napf. zakon C¢.
263/2016 Sb.), a normami (napt. IEC/IEEE 60 780-323).
Komponenty vyznamné zhlediska bezpecnosti jsou
vyjmenované ve vyhlasce ¢. 358/2016 Sb.. Cilem pozadavki
je zarucit, aby nové dodavané vyrobky mély stile stejné
vlastnosti jako ty, které byly pouzity pii kvalifikaci.

V oblasti elastomert existuji metody (napt. NMR), které
dokazou identifikovat strukturu, i organické slozky polymerd.
Pro analyzu anorganickych plniv je vSak termickd analyza
stile nezbytnd, zvlast€ pouziji-li se upravené metody. Na
pracovisti UJV  Rez byla ovéfovana metoda TGA
k identifikaci shody testovanych materila.

Pti klasickém rozkladu vzorku polymeru metodou TGA
zjistime pfesné pouze obsah nespalitelnych plniv (pt. kaolin).
Ptesné urceni obsahu sazi komplikuje fakt, ze uhlik vznika téz
pyrolyzou polymerni matrice, a tyto d&je se obvykle
prekryvaji. Postup pro odliseni uhliku pochazejiciho
z pyrolyzy  termoplastického  polymeru od  uhliku
vyskytujiciho se ve formé plniva byl publikovan spole¢nosti
Mettler Toledo'. Postup spo¢iva v provedeni analyzy TGA ve
dvou krocich; prvni krok bézi v inertni atmosféte, nasleduje
chlazeni, a ohfev v oxidacni atmosféfe az na nespalitelny
zbytek. )

Pro prvotni testy byly UJV pouzity dva vzorky tésnéni,
které byly deklarovany jako identické. Analyza TGA
postupem dle Mettler Toledo umoznila rozliSeni obou
elastomer — viz obr. 1. Tento postup bude pro rutinni pouziti
potiebné jesté optimalizovat.

Weight (%)
Deriv. Weight (%/°C)

160 200 380 400 500

Temperature (C)

Obr. 1. TGA elastomerii postupem dle Mettler Toledo

Podrobna studie analyz riznych elastomerti s riznymi
obsahy plniv pravdépodobné umozni definovat optimalni
podminky rozkladu bud’ obecné, nebo alespoit pro skupiny
vybranych elastomerd. Dle teploty pyrolyzy a mnozstvi
pyrolyzniho produktu, jakozto i nespalitelného zbytku, bude
mozno presnéji usuzovat na slozeni elastomeru. Soucasné
bude umoznéno presnéjs$i posouzeni shody dvou riznych
vzorkt.
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Mezoporozita uhlikatych materiali  je nejCastéji
charakterizovana pomoci standardnich metod jako je
fyzisorpce N, a Hg porozimetrie. Nicméné, ani tyto metody
nejsou Uplné vhodné, pokud je potieba charakterizovat velké
mezopory (> cca 20 nm). Urcité vychodisko mize poskytnout
pravé metoda termoporometrie (TPM), ktera dokaze
postihnout cely velikostni rozsah mezop6ri. Ve skutecnosti je
TPM zalozena na snizeni teploty tani/tuhnuti kapaliny, ktera
je uzaviena v porech. Nejcastéji se jako smaceci kapalina voli
prave voda, diky svému vysokému mémému teplu tani a tudiz
vyS$i presnosti méfeni. Nedostatkem vody jakozto smadci
kapaliny je skuteCnost, ze poéry vétsi nez 10 nm nelze
charakterizovat diky splynuti pikt tani vody v pérech a mimo
né. Vyuziti jinych smacecich kapalin jako napt. cyklohexanu,
benzenu, oktametyl-cyklotetrasiloxanu aj. muize vést
k vyteseni zminéného problému. Ve skutecnosti jsou vSak
tyto organické kapaliny spojeny s jinymi problémy (nizké
meiné teplo tani, pritomnost fazové pfemény atd.), které
komplikuji ziskani vérohodnych vysledki.

Cilem tohoto ptispévku je ukazat jak lze charakterizovat
velké mezopoéry pomoci TPM s vyuzitim vody jakoZzto
smaceci kapaliny. Problém s piekryvem pikt tani vody byl
vytesen dekonvoluci DSC kiivky na jednotlivé déje popsané
jednoduchou kinetickou rovnici. Na zakladé tohoto pfistupu je
mozné ziskat DSC zaznam odpovidajici pouze tani vody
v porech a ten nasledné pievést na informaci o distribuci pora
ve vzorku.

Pro tuto studii byly analyzovany uhlikaté¢ materialy liSici
se predev§im ve velikosti mezopori, tj. od 6 nm az po
material s 50 nm. Ziskana data potvrdila, Ze tento piistup je
vhodny pro charakterizaci velkych mezopérd, coz z TPM déla
velmi univerzalni techniku, se kterou je mozné postihnout
celou oblast mezoport (od nejmensich az po ty nejvetsi).
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8L-15
VYUZITi MERNE TEPELNE KAPACITY )
INTERMETALIK PRI MODELOVANI FAZOVEHO
DIAGRAMU Al-Ge-Mg METODOU CALPHAD

ONDREJ ZOBAC, LENKA KARPISKOVA, ALES
KROUPA

Ustav fyziky materiélii, AVCR v.v.i. Zizkova 22, 616 00 Brno
zobac@ipm.cz

Metoda CALPHAD (CALculation of the PHAse
Diagrams)' je semiempririckdi metoda vypoétu fazovych
diagramt, ktera slouzi k predikci termodynamickych
vlastnosti a stability vSech fazi studovaného systému.
Predikce  fazovych rovnovah vychazi ze znalosti
termodynamickych funkci, pfedev§im Gibbsovy energie (GE).
GE jednotlivych fazi jsou popsdny pomoci matematicko-
fyzikalnich modeltl, které obsahuji uréitou formu polynomu
s nastavitelnymi parametry. GE dané faze je vztazena
k entalpii standardnich stavli (SER):

G (Ti= "6 (T)—H™ =a+bT +oTIn(T) + X, d,T"

Z tohoto vztahu lze pak odvodit vyraz pro mérnou tepelnou
kapacitu:
(T =

—c—Enln—1)d, 774,

Takto upraveny polynom lze optimalizovat pro ziskani
co nejlepsi shody s experimentalné méfenou teplotni
zavislosti mérné tepelné kapacity pro binarni nebo ternarni
intermetalickou fazi.

Ternarni soustava Al-Ge-Mg obsahuje jednu ternarni
fazi AlzGezMg2 se strukturou typu ALSi,Ca. Dtive
publikovany  termodynamicky  assesssment  soustavy
Al-Ge-Mg® tuto temnarni fizi neobsahoval. Na zakladé
znalosti isotermickych sekci experimentalniho fazového
diagramu Al-Ge-Mg pii teplotich 250-450°C jsme
pristoupili k reassessementu ternarni soustavy. Mérnd tepelna
kapacita faze Al,Ge,Mg byla nedavno teoreticky spocitana
pomoci fononovych spekter*. Tato méma tepelna kapacita
byla porovnana ] experimentalnimi hodnotami
a implementovana do termodynamického popisu terndrni
intermetalické faze Al,Ge,Mg. Na zaklad¢ ziskanych hodnot
termodynamickych parametrii byl predikovan ternarni fazovy
diagram Al-Ge-Mg a porovndn s experimentalnimi
hodnotami.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 22-22187S.
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9L-01

METAL-ORGANIC FRAMEWORKS OF MOF-76
FAMILY FOR ENVIRONMENTAL APPLICATIONS,
HETEROGENEOUS CATALYSIS AND ENERGY
STORAGE

MIROSLAV ALMASI

Department of Inorganic Chemistry, Faculty of Science,
Pavol Jozef Safarik University, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
Slovak Republic

miroslav.almasi@upyjs.sk

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
members of the MOF-76(Ln) (Ln(IlT) = Gd, Tb, Ho, Tm and
Lu) family 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 the 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 hi 2gh charge/
discharge cycle performances and high efficiency”. Lutetium
(III) form was tested as a heterogeneous catalyst in
Knoevenagel condensation of different bulky aldehydes and
active methylene compounds®. MOF-76(Gd, Tb, Ho, Tm and
Lu) were tested as adsorbents for nitrogen, carbon dioxide,
hydrogen, and methane at low and high pressures, and it was
shown that compounds exhibited high afﬁmty to CO,'"*3,
The humidity sensing was performed using MOF- 76(Tb)
and the results illustrate that material is suitable for sensing
applications. The obtained results will be presented more in
detail at the conference.

This work was supported by VEGA project No. 1/0865/21,
KEGA project No. 006UPJS-4/2021, APVV projects No. 20-
0138, SK-CZ-RD-21-0068, UPJS project No. VVGS-2022-
2123 and TRIANGEL.
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9L-02

VYUZITI METAL- ORGANICKYCH siTi (MOFU)
\4 ENVIRONMENTALNI PRAXI — CESTA SPASY
NEBO NESPLNITELNY SEN?

DANIEL BUZEK*"*, VERONIKA ZLAMALOVA?,
SLAVOMIR ADAMEC?, JAN DEMEL", KAMIL LANG"

“ Fakulta Zivotniho prostiedi, Univerzita J E. Purkyné,
Pasteurova 15, 400 01 Usti nad Labem, ® Ustav anorganické
chemie AV CR, v. v. i., Husinec-Rez ¢.p. 1001, 250 68
daniel.buzek@ujep.cz

Metal-organické sit¢ (MOFy, zanglického Metal-
Organic Frameworks) jsou porézni koordina¢ni polymery,
které se skladaji z anorganickych uzli vzajemné propojenych
organickymi polytopickymi ligandy. Typickymi ligandy
pouzivanymi pro konstrukci MOFU jsou karboxylové
aromatické kyseliny. Propojenim anorganickych
a organickych stavebnich jednotek vznikaji vétSinou 3D
krystalické struktury, jejichz typickym rysem je vysoky
mérny povrch a objem p6rt. Dnes existuje nespocet riznych
struktur MOFU, jejich vlastnosti zdvisi zejména na volbé
stavebnich jednotek, a tak je mozné pfipravit MOFy
sruznymi funkcemi a vlastnostmi. Diky tomu se MOFy
testuji pro fadu potencidlnich aplikaci, od sorpce, separace
a skladovani plynt az po sensory a katalyzatory.

Jednim z casto studovanych sméri je potencidlni vyuziti
MOF1U v environmentalni praxi, kde se MOFy testuji jako
materidly pro napf. adsorpci polutantd, katalytické
odbouravani polutantt, ¢i senzoricka detekce polutantt.
Typickym rysem téchto aplikaci je vodné prostiedi, ve kterém
se MOF vyskytuje. Nejedna se vSak vzdy o Cistou vodu, ale
o vodu s obsahem dalsich slozek — riznou salinitu, pH, apod.
A¢ MOFy casto vynikaji svymi adsorpénimi kapacitami pro
polutanty, tak na druhé strané se ke slovu dostava slabsi
stabilita MOFU, kterda mize byt pro tento smér limitujicim
faktorem.

Ptispévek je zaméfen na MOFy zejména z rodiny
Ui0-66, tj. obsahujici Zr, Hf nebo Ce oxoklastry, které jsou
propojeny kyselinou tereftalovou. V literatufe se o téchto
MOFech pise, ze se jedna o vysoce stabilni MOFy, které
navic hojné nachazi potencidl ve vySe uvedenych
environmentalnich aplikacich. Stabilita této rodiny MOFa je
v této praci studovéna stanovenim uvolnéného ligandu ze
struktury MOFu do roztoku metodou kapalinové
chromatografie. Mnozstvi uvolnéného ligandu lze povazovat
za kvantitativni ukazatel stability na rozdil od béznych
postuptt pouzivanych ke studiu stability (napf. praskové
rentgenové difrakce nebo adsorpénich méfenich provedenych
po vystaveni dannym podminkdm), které jsou schopny
zaznamenat az totalni kolaps struktury. Zamétime se zejména
na stabilitu MOFu pifi riznych pH nebo v pfitomnosti
pufrujicich slozek.

Studované MOFy piekvapivé nenapliuji z hlediska
stability sva ocekavani. Jejich citlivost na pH a na pfitomnost
pufrujicich slozek ve vodé je piekazkou pro pouziti
v environmentalni praxi a tim se tento smér stava spiSe
nesplnitelnym snem.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR ¢islo 20-04408S.
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ACTIVATION OF MOLECULAR OXYGEN BY ITS
SPLITTING OVER BINUCLEAR TRANSITION
METAL ION SITES STABILLIZED IN
ALUMOSILICATE ZEOLITE MATRICES

JIRi DEDECEK®, HANA JIRGLOVA?, MARITIA
LEMISHKA™, AGNIESZKA KORNAS®, KINGA
MLEKODAJ? STEPAN SKLENAK®, EDYTA TABOR®

@ Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR v.v. i,
Dolejskova 3, 182 00 Praha 8§, b Univerzita Pardubice,
Fakulta chemicko-technologickd, Studentska 573,

532 10 Pardubice

Jjiri.dedecek@jh-inst.cas.cz

Oxygen is a cheap and environmentally friendly oxidant.
Nevertheless, its application in selective oxidation of stable
molecules is rather limited and activation of dioxygen to more
reactive species is necessary. This can be illustrated e.g on the
selective oxidation of methane to methanol which represents
one of the biggest current challenges in chemical technology.
Although a significant effort was spent in the last years in this
area, developed catalysts are unsuitable for industry
application. Isolated Fe sites in zeolite matrix are able to
oxidize methane to methanol, but active oxygen is formed by
splitting of expensive N,O. On the contrary, multinuclear Cu
sites can form reactive dioxygen bridges capable of methane
oxidation. However, this system exhibits unrealistic low
yields and requires methanol extraction by water vapour.

Recently, we described a new type of enzyme-inspired
active sites, which are able to activate dioxzygzen by its
splitting at room temperature to two [M*'=071*" species.
These distant binuclear transition metal ions (TMI) sites are
formed by two cooperating TMI capable of M**—M*" redox
cycle, stabilized in extraframework positions of the zeolite
matrix and facing each other at the distance of 0.75 nm.
Although these sites exhibit similarities with active centres in
metalloenzymes  (two  cooperating TMI  with  open
coordination sphere), however, both the structure (twice larger
TMI distance) and mechanism of O, splitting are different.
The active [M*"=0"1*" species formed by the splitting of
dioxygen over metallozeolites are able to selectively oxidize
methane to methanol (or transform propane to propylene with
100 % selectivity) already at room temperature. Moreover, the
reaction products are spontaneously released into the gas
stream; their extraction by water vapour is not required. This
feature makes zeolite catalysts containing binuclear TMI sites
highly promising for the application in industrial selective
oxidation.

This work was supported by the Grant Agency of the Czech
Republic under projects # 19-029018S, # 21-45567L (2020/39/
1/ST4/02559) and # 22-06737S.
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9L-04
AKTIVOVANY BORAN — NOVY DRUH POREZNIHO
POLYMERU

JAN DEMEL, DANIEL BUZEK, KAREL SKOCH,
MICHAEL G.S. LONDESBOROUGH

ljstav anorganické chemie AV CR, Husinec-Rez 1001, 250 68
Rez
demel@iic.cas.cz

Porézni polymery maji Siroké pouziti vcelé fadé
odvétvi, mimo jiné jako sorbenty, katalyzatory, pro
uchovavani a separaci plyni atd. Cilem pfipravy novych
poréznich polymert je pfipravit material o zadané velikosti
pori, konektivité a chemickém slozeni pro dannou aplikaci.

Porézni polymery maji charakter organickych nebo
anorganickych materialti. V prvni skupiné se jedna predevsim
o aktivni uhli, hyper-crosslinked polymers (HCP), polymers
of intrinsic  microporosity (PIM), covalent-organic
frameworks (COF), tyto materialy jsou tvofené vazbami C-C,
C-N apod. Oproti tomu anorganické porézni polymery, napft.
zeolity, mesoporézni molekulova sita, hlinitofosfore¢nany
apod. jsou tvofené 3D siti atomt (Si, Al, Ti atd.) spojenych
pomoci mistkil v podobé kyslikovych atomti. Dale sem patii
porézni koordinaéni polymery (MOF), které spojuji
monomery pomoci koordinacnich vazeb. Kazda skupina
poréznich materiald je diky své chemické podstaté predurcena
k jiné aplikaci.

Cilem pfednasky je seznamit posluchace s novym typem
porézniho polymeru — Aktivniho boranu, ktery je zalozen na
boranovych klastrech spojenych pomoci organickych molekul
pomoci B-C a B-B vazeb. Aktivni boran vznikd ko-
termolyzou otevienych boranovych klastrii (napf. nido-
BioH;4) a malych organickych molekul napf. toluenu,
cyklohexanu apod.

Aktivni boran je amorfni a ma mikroporézni charakter
s prumérnou velikosti poru okolo 1 nm a mé€mym povrchem
750 m* g™, Aktivni boran vykazuje ca. o 50 % vyssi sorpéni
kapacitu pro sulfamethoxazol nez aktivni uhli (aldrich).

53 é 3
Schéma 1. PFedpoklidana struktura Aktivniho borianu

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR ¢islo 20-04408S.
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TLACENE ELEKTRODY NA BAZE BIOCHARU

A TETRAISOPROPOXIDU TITANICITEHO PRE
FARBIVOM SENZIBILIZOVANE SOLARNE CLANKY

PAVOL GEMEINER?, TATIANA BUCHLOVA?,
MICHAELA PAVLICKOVAa MICHAL HATALAa
PETER VETESKA"

“ Oddelenie polygrafie a aplikovanej fotochémie, Fakulta
chemickej a potravindrskej technologle STU v Bratislave,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, ® Oddelenie anorganickych
materidlov, Fakulta chemickej a potravinarskej technologie,
STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
Slovensko

pavol.gemeiner@stuba.sk

Farbivom senzibilizované solarne ¢lanky (DSSC) patria
do 3-tej generacie fotovoltiky, ktora ma v porovnani
s konvenénymi kremikovymi solarnymi ¢lankami (c-Si,
1. generacia) niekol’ko vyhod. Su to najmé nizSie naklady
vyroby, rekordné UC€innosti pri interiérovom osvetleni
a moznost’ pripravy pomocou tlacovych technik na réznych aj
flexibilnych substratoch. Na druhej strane, ich nevyhodami su
nizka G¢innost’ pri osvetleni simulujicom slne¢né ziarenie,
problémy spojené s aplikaciou kvapalneho elektrolytu
a vysoké naklady na Pt protielektrodu'. Standardna $truktira
DSSC pozostava z TiO, fotoanddy, ruténiového farbiva,
iodidového elektrolytu a Pt protielektrédy. Protielektroda
(CE) ma v DSSC klu¢ovi ulohu pri redukcii idnov
elektrolytu. Ako vhodna alternativa k Pt CE boli skimané
uhlikové materidly ako napr, sadze, graﬁt uhlikové
nanorirky, grafén a grafén oxid®. Okrem vysSie uvedenych
foriem uhlika sa ako ekologickejsia, obnovitel'na a lacnejsia
alternativa na pripravu CE ukazuje blochar ktory je ziskavany
pyrolyzou blomasy v inertnej atmosfére’.

V tejto praci boli skimané biocharové tlacové disperzie
s pridavkom tetraizopropoxidu titani¢it¢tho  (TTIP).
Reologické merania preukazali, ze TTIP je vhodnym
reologickym c¢inidlom a spojivom pre pripravu mechanicky
stabilnych biocharovych elektrdd. Ramanova spektroskopia
potvrdila vznik krystalickych TiO, castic (anatas) po
sintrovani elektréd v atmosfére Ar. Elektrédy biocharu a TTIP
dosiahli provnatelné elektrochemické vlasnosti ako Pt.
Aplikaciou tlacenych biochar/TTIP katalytickych vrstiev CE
v DSSC boli dosiahnuté lepsie fotovoltické parametre ako
v pripade Standardnej Pt CE.

Tato praca vznikla za podpory grantu MSVVaS SR VEGA
1/0488/19.
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9L-06
POREZNI HYPERSESITOVANE POLYACETYLENY
S IONTOVYMI SEGMENTY PYRIDINIOVEHO TYPU
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Byla pfipravena nova skupina mikro/mesoporéznich
iontovych polymert typu hypersesitovanych polyacety-
lenovych siti s vysokym obsahem pyrldlmovych segmentu (az
4,2 mmol/g) a spec1ﬁckym povrchem az 592 m%g. Ptiprava
siti vyuzivala rizné kombinace fetézové koordina¢ni homo-
a kopolymerizace a kvarternizace. Sit€¢ byly pfipraveny napf.
kopolymerizacemi @@ N-alkylpyridinium bromida
obsahujicich  ethynylovou skupinou na jadfe nebo
v alkylovém substituentu s (ii)) di- a triethynylovanymi
sitovadly. K pripravé siti vedla téz postpolymerizacni
kvartenizace hypersesitovanych polyacetylenii obsahujicich
bud’ pyridinové nebo alkylbromidové skupiny. Neékteré
z téchto postuptt dovolovaly zavést do siti téZ pyridiniové
segmenty chiralniho typu. Ptipravené sité byly testovany jako
heterogenni katalyzatory pro transformaci styren oxidu
a oxidu uhli¢itého na styren karbonat (konverze styren oxidu
84 %, v piipad¢ pouziti sit¢ s chirdlnimi segmenty bylo
dosazeno 10 % ee).
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Schéma 1. PFiklad p¥ipravy chiralni iontové poréznich sité

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 21-02183S
a “Grantovych schémat na UK* (reg. no.
CZ.02.2.69/0.0/0.0/19_073/0016935) (START/SCI/081).
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FUNKCIONALIZOVANE POREZNi ORGANICKE
POLYMERY PRO SORPCNI A KATALYTICKE
APLIKACE
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Porézni organické polymery (POP) typu hyper-
sesitovanych polyacetylenickych siti s laditelnym
kovalentnim slozenim, permanentni porozitou a Vysokym
specifickym povrchem (Sger ~ 1000 m%g) budou v ramci
konferenéniho piispévku predstaveny jako novy typ materiald
vhodnych pro sopci plyni a latek zroztoku a heterogenni
katalyzu. Bylo zavedeno a optimalizovano nékolik zptsobu
piipravy funkcionalizovanych POP a to: i) pfima homo/
kopolymerizace ~monomerit s nechranénymi  funk¢énimi
skupinami', ii) p#ma homo/kopolymerizace monomertl
s chranénymi funkénimi skupinami nasledovana
hydrolytickym  odchranénim® a iii) postpolymerizaéni
kovalentni modifikace povrchu siti vhodnymi
funkcionalizaGnimi &inidly’.
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Schéma 1. Acetylenické (ko)monomery pouZité k pFipravé
funkcionalizovanych POP
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Tato prdce vznikla za podpory grantii GACR (projekt 21-
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IMPREGNATION OF POROUS MATERIALS

WITH IONIC LIQUIDS AND THEIR APPLICATION
IN SORPTION OF POLLUTANTS

AND ANTIMICROBIAL TESTS

JAROSLAV LANG, JAN BEDNAREK

Institute of Environmental Technology, CEET, VSB-Technical
University of Ostrava, 17.listopadu 2172/15,708 00 Ostrava-
Poruba
jaroslav.lang@yvsb.cz

The ionic 11qu1ds (IL) represent a greener alternative to
organic solvents'. The IL exhibit low vapour pressure, low
melting points and some even antimicrobial activity'?. The
porous materials like activated carbon or clay mlnerals find
use as adsorbents due to their large spemﬁc surface area,
suitable surface chemistry and pore size’.

The use of porous materials as support for IL results in
composite materials exhibiting sorption properties towards
pharmaceuticals and antimicrobial activity that has the
advantage of being easily separable from solution.

In this work various porous materials were impregnated
with IL and their sorption activity towards chosen
pharmaceutical and antimicrobial activity was tested.

The authors acknowledge the support from ERDF "Institute of
Environmental Technology — Excellent Research” (No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000853). 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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TLACENE FLEXIBILNE GRAFEN OXIDOVE
VRSTVY REDUKOVANE NiZKOTEPLOTNOU
PLAZMOU
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Grafén oxid (GO) je derivat grafénu obsahujuci
kyslikové funkéné skupiny — epoxidové, hydroxylove
karboxylové, karbonylové a esterové skupiny'. Vdaka
hydrofilnému charakteru sa GO Tahko disperguje vo vode
alebo orgamckych rozpustadlach2 Tenké GO vrstvy mozZu
byt zhotovené rdznymi tlaCovymi technikami, ako su: ink-jet,
flexotla¢, sietotla¢ alebo tampdénova tla¢ (,tampoprint™).
Prave tampoprint mé viacero vyhod, je to relativne
jednoducha, lacna tlacova technika a je Ju mozné pouzit’ pri
tla¢i na zakrivané alebo drsné povrchy’. GO je elektrlcky
izolant ale redukciou vznika redukovany GO (rGO), ktory je
elektricky VOley aoptlcky aktivny®. Redukcia plazmou
vporovani sinymi redukénymi technikami (tepelna,
chemicka, mikrovinnd) je ¢asovo nenaro¢na (iba niekol’ko
sekund), prebicha pri nizkej teplote, je mozné ju aplikovat
v tlacovom procese a spotrebuje malo energie’. Plazmova
redukcia v prostredi réznych pracovnych plynov (Ar, N,, Hy)
vedie k vytvoreniu aktivnych miest, zavedeniu dopantov
a Stiepeniu  povrchovych funkénych skupin, ¢o umoziuje
riadit’ Vysledne vlatnosti rGO°. Na zaklade vyslednych
vlastnosti moéze byt GO pouzity v roznych aplikaciach
(senzory, skladovanie energie, elektrochemické systémy,
atd’.).

Cielom tejto prace bola priprava GO disperzii
s obsahom rozpustadla a polyméru vhodnych pre tampoprint
aich nasledna tla¢ na flexibilné PET folie. Vhodnost GO
disperzii pre tla¢ bola charakterizovand pomocou
reologickych merani. Topografia a homogenita vrstiev sa
analyzovala pomocou optického a SEM mikroskopu. Tenké
GO vrstvy boli redukované pomocou nizkoteplotnej plazmy
v atmosfére argonu. Uginnost redukcie bola charakterizovana
pomocou Ramanovej spektroskopie.

Tdato prdca vznikla s podporou grantu VEGA 1/0488/19
a Grantovej agentiiry CR projekt 19-14770Y.
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S ACHIRALNIMI A CHIRALNIMI
ORGANOMETALICKYMI SEGMENTY

DAVID SORM?, BOGDANA BASHTA®, LADA
SEKEROVAP, EVA VRBKOVA”, ELISKA

VYSKO(‘:ILOVA" JAN SEDLACEK®

“ Katedra fyzikalni a makromolekuldrni chemie,
Prirodovédecka /akulta Univerzita Karlova, Hlavova 2030/8,
128 00 Praha 2, ° Ustav organické technologie, Vysokd skola
chemicko-technologicka v Praze, Technickd 5, 166 28
Praha 6
david.sorm@natur.cuni.cz

Pomoci fetézové koordinacni polymerizace byly
zabudovany organometalické komplexy nesouci koncové
ethynylové skupiny do poréznich organometalickych
polymernich siti. Tyto sit¢ dosahuji vysokych hodnot
specifickych povrchii (az 700 m*/g). Centralni kovové ionty
organometalickych komplext v téchto sitich maji dvé hlavni
funkce: (i) slouzi jako uzly sité, zajistujici propojeni 2
polymernich fetézct a (ii) spolecné s ligandy tvoti katalyticky
aktivni misto. Vysledné sit€¢ tedy mohou slouzit jako
heterogenni katalyzatory chemickych reakei.

Organometalické komplexy, jez jsou zakladnimi
stavebnimi jednotkami diskutovanych poréznich
organometalickych polymernich siti, mohou byt tvofeny bud’
achiralnimi ligandy nebo chiralnimi ligandy, které maji ve své
struktufe asymetricky uhlikovy atom. Zabudovani chiralnich
organometalickych komplexi do polymernich siti mutze
ovlivnit konformaci polyacetylenovych fetézcl, a to tak, Ze
tyto fetézce vykazuji helikalné chiralni uspofadani.

2 }w\“N Mt\
0]
=
Schéma 1. Achirdalni (vlevo) a chiralni typ (vpravo)

organometalického komplexu zabudovaného do polymerni sité

Vysledné hypersesitované porézni organometalické
polyacetyleny budou testovany jako heterogenni katalyzatory.

Tato prdace vznikla za podpory granti GACR 21-02183S
a “Grantovych schémat na UK* (reg. ¢
CZ.02.2.69/0.0/0.0/19_073/0016935) (START/SCI/081)
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Fyzisorpci  plyni  1ze  povazovat za  jednu
z nejpouzivanéjSich metod pro texturni charakterizaci
nanoporéznich materiald. Navzdory komeréni dostupnosti
modernich pfistroji pro fyzisorpci plyni i propracovanym
softwarim pro vyhodnocovani sorpénich izoterm jsou
vypoctené texturni parametry pouze tak kvalitni, jak kvalitni
jsou vstupni data.

Jestlize naméfena izoterma vykazuje neobvykly tvar,
ktery lze popsat jako "otevieny" (= nizkotlakd hystereze),
"zktizeny" nebo "negativni", mélo by to pro obsluhu pfistroje
byt varovanim, Ze experimentdlni podminky nemusely byt
vhodné  nastaveny.  Texturni  parametry  vypoctené
z takovychto izoterem mohou byt nespravné, stejné jako
z nich vyvozené zavéry.

Tento piispévek se zaméiuje na piehled moznych piic¢in
neobvyklych tvarG izoterem, vcetné navrhu napravnych
opatfeni. Mezi bézné divody patii napf. nizkd hmotnost
vzorku, nespravné odplynéni  vzorku, nedostate¢né
rovnovazné méfeni, popf. netésnost systému. Dale pak
problémy souvisejici se stanovenim mrtvého objemu systému
a strukturné nestabilnim vzorkem.

Tato prace vznikla za podpory SGS16/PrE/2022.
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Here we present the synthesis and modification of hyper-
cross-linked polymers (HCPs). The number of HCPs with
polyacetylene main chains and Schiff base segments have
been prepared through coordination chain-growth homo- and
copolymerization approach'”. Aromatic Schiff base-type
monomers (bearing —-CH=N groups) substituted with one or
more polymerizable ethynyl groups have been used as
a source of template-baring segments and (i) 4,4 -diethynyl-
biphenyl or (ii) tetrakis(4-ethynylphenyl)methane have been
used as cross-linkers for copolymerization approach. The
polymerizations have been initiated with [Rh(nbd)acac]
complex and provided HCPs in high yield.

The Sciff base-type fragments of parent HCPs were
found to be smoothly and quantitatively dissociated by acid
hydrolysis, resulting in template-free micro/mesoporous
HCPs with high specific surface area and simultaneously
functionalized with —CHO or —NH, groups. The modified
HCPs decorated with these reactive groups acted as
a chemisorbents for trapping low molecular weight aldehydes
or primary amines under formation of azometine links
between network and adsorptive. Moreover, prepared HCPs
were effective for physisorption of model adsorptives (N,
CO,, ).

Financial support from the Czech Science Foundation
(Project 21-02183S) is gratefully acknowledged.
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Tlacena elektronika patri v dnes$nej dobe k vel'mi rychlo
sa rozvijajucim vyrobnym odvetviam. Jednou z aplikécii
tlacenej elektroniky je aj oblast’ tlatenych elektrochemickych
senzorov, vyuzivajucich rézne Struktirne formy uhlika.
Jednym z takychto materialov je biochar' — uhlikovy material
ziskavany pyrolyzou biomasy. Jeho perspektiva z hl'adiska
vyuzitia nie len v oblasti senzorickych aplikacii vychadza
zjeho roznorodych vlastnosti, udrzatelnosti a nizkych
vyrobnych nakladov?.

Cielom tejto prace bolo pripravit disperzie biocharu
vhodné pre tla¢. Snahou bolo optimalizovat’ proces pripravy
disperzii ako z hl'adiska idealneho postupu homogenizacie tak
ich samotného zlozenia. Kompozicie boli modifikované
Specificky pre aplikdciu pomocou sietotlace a tampdnovej
tlace. Charakterizované boli reologické vlastnosti v ich
korelacii s tlacovym procesom a kvalitativne parametre
tlaenych vrstiev. Analyzovana bola moznost’ ich vyuzitia pre
modifikaciu uhlikovej pracovnej elektrody elektrochemickych
senzorov s troj-elektrodovou Struktarou. Aplikovatel'nost’
tychto senzorov bola overend S$tidiom elektrochemického
spravania modelovej zluceniny — paracetamol s moznost'ou
jeho spolahlivého stanovenia vo vzorkach komerénych
farmaceutickych pripravkov. V budicnosti by senzory na
baze biocharu mohli predstavovat’ lacnu, zelenu a efektivnu
alternativu k tradiénym elektrochemickym senzorom na baze
grafitu a sklovitého uhlika.

Tato praca vznikla s podporou grantov VEGA 1/0488/19
a 1/0159/20, operacného programu: Integrovanad
infrastruktura, projektu ¢. 313011A4S8S8: Strategicky vyskum v
oblasti SMART monitoringu, liechy a preventivnej ochrany
pred koronavirusom (SARS-CoV-2).
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The last two decades have received a huge expansion in
the field of crystal polymeric porous materials also known as
Metal-Organic Frameworks (MOF). These versatile materials
dominate mainly due to their surface area and pore volume
with various pore topologies, accessible cages and their
potential applications in different fields, such as heterogenous
catalysis', gas storage and gas separation materials® or drug
delivery systems. Despite their great advantages, these
materials also have certain disadvantages. From an industrial
point of view, the main disadvantage is the hydrolytic lability,
which is compensated by drying the used reactants, gases or
solvents, which increases the production costs. Several
methods are known to increase the hydrolytic resistance of
MOF materials, but they often lead to pore occupancy and
potentially decrease the sorption capacity of gases®.

In this work we focus on increasing the hydrolytic
resistance of MOF-type materials using a synthetic method
that includes a completely new synthesis of MOF materials
from a series of new, hydrophobic fluorinated ligands. Their
hydrophobic effect is ensured by the aromatic skeleton of the
ligand and the fluorine atoms bound to it. Two series of MOF
complexes with non-fluorinated ligand as a reference material
and fluorinated derivative were prepared. The first ligand
represents biphenyl-4,4'-dicarboxylic acid (H,BPDC), with
which MOF complexes have been successfully prepared using
Zn>*, Ba®', Ce*, Fe**, Cr’", La¥, Yb*" and Zr*" salts. The
second ligand represents 3,3',5,5'-tetrafluorobiphenyl-4,4'-di-
carboxylic acid (H,4FBPDC), with which MOF complexes
have been prepared using Ce®* and La®" salts and all prepared
MOF complexes were subjected to IR, TG and SXRD
measurements confirming their composition. Experimental
results confirm the increased stability of fluorinated
derivatives compared to reference complexes.

This work was supported by the Scientific Grant Agency
(VEGA 1/0865/21).
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Human disseases caused by heavy metal ions are
commonly connected with bioaccumulation. The metal ions
are accumulated in human tissue, mostly in fats. If the initial
concentration of chronical toxicity is reached, first symptoms
of intoxication are appeared. This is caused by Fenton
reaction radical are produced by decomposition of peroxides.
In water treatment, especially heavy metal ions removing, ion-
exchange sorbents are used. Well-known materials are
zeolites, humic acids, resins and more. These materials are
cheap and eco-friendly but there is a disadvantage, for great
and effective ion capture, large amount of these sorbents are
needed. Our prepared materials SBA with Schiff base PEI
modified surface was used as novel adsorbents. SBA
materials were characterised via analytical methods like
Fourier-transformation  infrared  spectroscopy  (FTIR),
specifically, middle infrared attenuated total reflectance
(MIR-ATR) and far infrared using Csl technique (FIR-CsI).
Nitrogen adsorption was realised at 77 K in pressure range
p/po=0.05-0.95. Surface area was determined with Brunauer-
Emmett-Teller (BET) mathematical model and pore volume
and pore diameter was characterised with Barret-Joyner-
Halenda (BJH) method. Small angle X-ray difraction (SAXS)
diffraction was also realised for SBA materials lattice cell
determination. Angle range was set to 26 0-3° with speed
scan 0.5° min'. Thermal properties were studied with thermal
analysis (TGA) and The samples were heated with a heating
rate of 10 °C min' in the air with a maximum of 800 °C.
Texture properties and morphology of mesoporous silica were
checked with the transmission (TEM) and scanning electron
microscope (SEM). Conductometry was used for quanti-
fication and effectivity of ion capture. We have prepared three
types of well-known materials (SBA-12, SBA-15 and
SBA-16) with novel modifications and further tested them for
water purification. Surface modification had excellent affect
on their adsorption Properties against selected metal ions
(Ni**, Co*" and Cu®"), and there is no reverse elution of
cations to the water.

This work was supported by VVGS-PF-2021-2092 grant
scheme and APVV SK-CZ-RD-21-0068.
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V knizni vazb&é byly historicky pouzivany vyhradné
materidly, jejichz zakladem jsou pfirodni polymery.
S vyvojem modifikovanych pfirodnich a syntetickych
polymernich materiald nasly uplatnéni v knihafstvi i plasty.
Prvnim aplikovanym plastem byl nitrat celulosy, ktery
uspé$né nahrazoval pfirodni materialy, jako je perlet nebo
zelvovina'.

S rozvojem polymerni chemie byly postupné v knizni
vazb¢ vyuzivany dal$i derivaty celulosy, polyvinylchlorid,
polyestery, polyamidy, polyurethany, polystyren, polyethylen
a polypropylen. Rada polymert je aplikovdna i ve formé
lepidel, napfiklad polyvinylacetat a polyakrylaty.

Pfi aplikaci polymernich materiald v tomto oboru se
Casto opomijela piedpokladana zivotnost vyrobku v zavislosti
na vlivu okolniho prostfedi. Tento problém je aktualni i
v ptipad¢ archivace knih s plastovou knizni vazbou. Zasadni
komplikaci je zde historie skladovani ¢i podminky uchovani
knih. Vlivem plisobeni svétla a jinych faktorit dochazi
k deterioraci vlastnosti kniziho obalu tj. kiehnuti, odlupovani,
tmavnuti atd. Zména ve vlastnostech plasti spociva jak
v degradaci v prub¢hu starnuti, tak v uvoliovéni piisad
s ohledem na chemickou strukturu polymeru’.

Pfispévek je zaméfen na hodnoceni starnuti kniznich
vazeb z mék&eného resp. nemékéeného PVC®. Tento proces
lze hodnotit celou fadou metod, které jsou az na vyjimky
invazivni. Nejjednodussi neinvazivni detekéni metodou je IR
spektrometrie, kterd v tadé pfipadi neni efektivni. Rozsah
degradace, ktery jsme studovali na zadmérn€ starnutych
vzorcich kniznich vazeb, jsme charakterizovali zménou
tepelné stability, molarni hmotnosti, barvy, teploty skelného
pfechodu, obsahu zmékéovadla atd. Jsou téz diskutovany
moznosti zotaveni kniznich oball z hlediska ohebnosti.

Tato prace vznikla za podpory projektu DGISPO20VV001 —
Syntetické materidly v knihovnich fondech v ramci programu
NAKI II Ministerstva kultury Ceské republiky.
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Pyrolyza je v oblasti chemické recyklace v soucasné
dob¢ stfedem pozornosti, jelikoz nabizi moznost premenit
plastovy odpad na surovinu vhodnou k dal§imu zpracovani na
nové polymery v ramci rafinérsko-petrochemického
komplexu. Prestoze se vyuziti pyrolyzy nabizi pro celou fadu
odpadnich surovin, je tfeba vyfesit zejména sloZeni produkti
z hlediska obsahu heteroatomti, které mohou pfi samotné
pyrolyze a v navazujicich technologiich zplsobit vazné
poskozeni technologie vlivem koroze'. Nejrizikovgjsi je
v bézném plastovém komunalnim odpadu chlor, ktery je
obsazeny zejména v PVC?.

Dechlorace byla zkoumana na laboratorni vsadkové
pyrolyze popsané diive’. Pyrolyzovana byla modelova smés
5P obsahujici HDPE, LDPE, PP, PS a PVC, pti 500 °C.

Tab. I shrnuje obsah Cl v kapalnych produktech
s pouzitim sorbentl a krokové pyrolyzy pii 350 °C. Testovany
byly také odlisné podminky zahrnujici krat$i dobu zdrzeni
v reaktoru se sorbenty in-situ (A) a delsi dobu zdrZzeni
produktll v reaktoru a sorbenty mimo reaktor ex-situ (B).
Z obsahu Cl je patrné, ze pii delsi dobé zdrzeni, doslo
k vyraznému snizeni obsahu Cl v kapalném produktu. Kromé
krokové pyrolyzy se osvédCilo zejména ulozeni sorbenti
ex-situ. Na zakladé vysledkli byly navrzeny mechanismy
a vhodné podminky pro pyrolyzu realnych plastovych odpadi

Tabulka I

Podminky A B
Konven¢ni 12329 + 1562 7789 £ 618
Krokova 1062 + 81 86+ 12

+ Ca(OH), 13570 + 4821 10+6

+ Fe;0,-Si 16537 £ 2730 8§+2

+ CaCO; 13203 + 3781 -

Tato prdce vznikla za podpory grantu

CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_049/0008397 a LM2018119 MSMT
CR.
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STRUCTURE OF HIGH-TEMPERATURE PHASES
IN THE MULTICOMPONENT CEMENT PASTES
STUDIED BY INFRARED SPECTROSCOPY IN THE
MID-IR REGION
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“ Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology, Radlinského 9, SK-812 37
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Phase composition of cementitious systems and its
changes due to high temperatures and pressures affect
material properties. Detailed investigation of the cementitious
binders’ phase transformations caused by such conditions is
conditioned by the development of new materials with the
potential for use in geothermal wells or for geological
sequestration of CO,.

Multicomponent cement pastes based on the high
sulphate resistant Class G cement substituted by 30 mass% of
binary or ternary mixtures of silica fume (SF), metakaolin
(MK), and ground granulated blast-furnace slag (BFS) were
submitted to hydrothermal curing (150 °C, 18 MPa, 7 days).
A detailed study of the formed phases was performed by
FTIR.

The structure and thermal stability of the formed phases
depended on the used combination of additives. The lowest
Ca0/Si0O, (C/S) ratio, the higher degree of silicate chains
polymerization was attained, which was demonstrated by
the shift of absorption band due to Si-O stretching vibration
(1250-750 cm™) to higher wavenumbers. The highest
wavenumbers were achieved by the samples with SF and MK.
When BFS was used instead of MK or in the case of MK —
BFS combination, the position of this absorption peak moved
to lower wavenumbers following increasing C/S. It was
caused by decomposition and higher condensation degree of
formed C(-A)-S-H accompanying transformation of primary
hydration products to crystalline phases at high temperature.
Documented a-C,SH consisted of isolated [SiO4]* groups.
On the contrary, the position of the main absorption band in
the area of Si-O bending vibrations moved to higher
wavenumbers with increasing depolymerization and
increasing C/S. The shift to higher wavenumbers as a result of
stronger binding energy follows shorter bonds associated with
higher angles. Besides, the higher the C/S ratio, the lower
intensity of absorption band at about 456 cm™' due to O-Si-O
bending vibration is documented again confirming
transformation of polymerized structures of hydration
products to the smaller units.

This work was supported by the courtesy of APVV-19-0490
and Slovak Grant Agency VEGA No. 2/0032/21.

74. sjezd chemiki

284

Sekce 10 — postery

10P-02

FACTORS INFLUENCING THE HYDRATION
COURSE OF BLENDED CEMENT UNDER
CONDITIONS SIMULATING REAL GEOTHERMAL
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Geothermal wells and wells for petroleum and natural
gas present an application area with the most severe
conditions for cementitious materials. Factors such as
temperature, pressure, and corrosive fluids have a significant
impact on the hydration course of cement-based materials,
especially during the early and middle stages, and can cause
damage of the well's integrity.

Early and middle stages of hydration in the multi-
component cement systems were therefore studied in
dependence on their composition (cement class G partially
replaced by silica fume, metakaolin, and ground-granulated
blast-furnace slag), temperature (25, 60, and 80 °C), and
hydration media (water and geothermal solution). Ongoing
processes were evaluated by a combination of isothermal
calorimetry, thermogravimetric, X-ray diffraction, and Fourier
Transform Infrared analyses in the mid-IR region.

Geothermal solution delayed main hydration, however,
considering the times of the calorimetric maxima at 25 °C, it
led to higher amounts of hydration products with more
polymerized structures than hydration in water. At higher
temperatures, the deceleration effect of the geothermal
solution became less evident, but a higher degree of silica
polymerization and more hydration products demonstrated
samples hydrated in water. Regardless of the hydration
temperature, already in 40 min, the hydration was more
promoted in the solution. The acting of fine additives
advanced by higher temperatures accelerated hydration and
resulted in the faster depletion of gypsum and the formation
of SO4~AFm and CO;-AFm phases was confirmed during the
deceleration period in the case of hydration in water and
geothermal solution, respectively.

This work was supported by the courtesy of The Slovak
Research and Development Agency APVV-19-0490 and
Slovak Grant Agency VEGA No. 2/0032/21.
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DEGRADACE TEXTILNiCH BARVIV Z ODPADNICH
VOD OXIDACNIMI PROCESY

OLGA KRUPKOVA, LIBOR DUSEK

Ustav environmentdlniho a chemického inzenyrstvi, fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska
95, 532 10 Pardubice 2

olga.krupkova@student.upce.cz

Tato prace se zabyva degradaci textilnich barviv
ve vodnych roztocich pomoci pokrocilych oxidaénich
procest, kde pro odbouravani byla pouzita barviva Acid Blue
80 (schéma 1) a Acid Green 25 (schéma 2). Jedna se
o antrachinonova barviva pouzivana pro barveni viny, nylonu
a polyakrylonitrilu. Odolnost téchto barviv vici biologické
degradaci je vysoka, proto je tfeba pouzit pokrocilé oxida¢ni
procesy (AOP).

Roztoky modelovych barviv byly odbarvovany pomoci
systémi UV-C, UV-C/H,0, a pomoci foto-Fentonovy reakce.
U systémi UV-C a UV-C/H,O, degradace barviv probihala
vrozmezi pH 3-11 a u foto-Fentonovy reakce se pH
pohybovalo v mensim rozmezi 3-7. Pfi vy$§im pH jiz
kinetickda méfeni pro foto-Fentonovu reakci nebyla mozna
z divodu nehomogenity méfené¢ reakéni smési. Kinetické
experimenty byly provadény v 10% molarnim piebytku
peroxidu vodiku, nutného pro celkovou mineralizaci
modelovych barviv a soucasné byl molarni pomér peroxidu
vodiku ke katalytickym Fe*" iontim vzdy 10:1.

O‘O N O‘O
CH; o
o _N I o AN
H S-0-Na ﬂD\
Na—0—S CHy
H4C CHs !

Schéma 1. Acid Blue 80 Schéma 2. Acid Green 25

Tato prace vznikla za podpory Studentské grantové soutézZe
2022 (SGS 2022 001).
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ENERGETICKE MATERIALY SPLNAJUCE REACH
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Prispevok sa zaobera vyvojom novych a néhradou
zloZeni v sucasnosti pouzivanych energetickych materialov,
ktoré obsahuju zlozky predstavujiice rizikd z hl'adiska
vplyvov na zivotné prostredie a ludské zdravie. Takéto
energetické materidly budi postupne nahrddzané novymi,
ktorych zlozenie splia vSetky aktualne predpisy v oblasti
nakladania s chemickymi latkami v zmysle legislativy
REACH. Naviac budi takéto kompozicie energetickyh
materialov aj ovela bezpednejsie pri manipulécii a pouziti vo
vyrobkoch. Navrh novych formulacii energetickych
materialov  zlep§i pracovné prostredie, eliminuji sa
nebezpecné zluceniny (najmi na baze tazkych kovov), ktoré
sa uvoluju pri vyrobe, spracovani a pouzivani energetickych
materidlov. Laboratorne navrhnuté nové zlozenia budl
overené v poloprevadzkovom meradle tak, aby mohli byt
zavedené do vyroby. Sucastou vyvoja je aj priprava
skuSobnych metdd a technickych podmienok vyroby
novovyvinutych energetickych materidlov (pyrotechnickych
zlozi) pre vojenské (muni¢né elementy) a civilné (hasiace
pristroje, airbagy) pouZitie.

Tato prdca vznikla vrdmci projektu NFP304010X023
. Ekologicky prijatelné energetické materidly spliajuce
pozadavky REACH® podporeného z Eurdpskeho fondu
regiondlniho rozvoja.

p—

EUROPSKA UNIA

* * EUROPSKY FOND
INTERREG V-A *x * REGIONALNEHO ROZVOJA
SLOVENSKA REPUBLIKA X x
CESKA REPUBLIKA
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CHEMICAL COMPOSITION AND ANTIBACTERIAL
ACTIVITY OF ESSENTIAL OILS FROM NATIVE
PLANT SPECIES OF LEYTE, PHILIPPINES

GENESIS ALBARICO***, KLARA URBANOVA?,
MARKETA HOUDKOVA?, MARLITO BVANDEb,
EDGARDO TULIN®, LADISLAV KOKOSKA®*

“ Faculty of Tropical AgriSciences, Czech University of Life
Sciences Prague, Kamycka 129, 165 00 Prague 6 — Suchdol,
Czech Republic, ® Visayas State University, Visca, Baybay
City, Leyte, Philippines 6521-A
genesis.albarico@vsu.edu.ph; kokoska@ftz.czu.cz

The Philippines, a tropical archipelago in Southeast
Asia, is one of the top biodiversity hotspots in the world'.
Some of the flora species found in the country are essential oil
(EO) bearing plants which belong to the Lauraceae,
Myrtaceae, and Zingiberaceae families. The enormous variety
of plant species in the country suggests various EOs with
possible significant economic and commercial importance. In
this study, we aimed to determine the chemical composition
of volatile compounds present from six Philippine plant
species, namely Alpinia elegans (C.Presl) K.Schum. (seeds),
Alpinia haenkei C. Presl (pericarp), Cinnamomum iners
Reinw. (leaves), and Xanthostemon verdugonianus Naves
(leaves).The EOs were collected via hydrodistillation and
analyzed using dual-column/dual-detector system gas
chromatography-mass spectrometry. Analysis of the EOs
revealed that D-limonene (16.8/15.4 % w/w), methyl cinnamate
(86.9/88.4 % w/w), caryophyllene (21.0/34.9 % w/w), and
a-gurjunene (32.3/19.5 % w/w) are major components of A.
elegans (seeds), A. haenkei (pericarp), C. iners (leaves), and
X. verdugonianus (leaves), respectively. The EOs were tested
for antibacterial activity using broth microdilution assay’
using microplates sealed by EVA capmat®. A. elegans (seeds)
EO exhibited an MIC of 256 pug/mL and 512 pg/mL against
Staphylococcus aureus and Candida albicans, respectively.
X. verdugonianus also presented considerable activity with
MICs of 256 pg/mL against S. aureus and C. albicans. The
remaining EOs tested for antibacterial activity showed MICs
>1024 pg/mL. In conclusion, the result of this study will
contribute to the knowledge on the phytochemistry of
Southeast Asian plant taxa, especially on the chemical
composition of essential oil-bearing plant species and their
volatile compounds and their potential antimicrobial
activities.

This study was supported by the Czech University of Life
Sciences Prague (project IGA 20223102)
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V poslednich letech roste globalni zajem o terapeutické
vyuziti konopi, zejména v huménni a veterinarni medicing.
Atraktivnim se ale stava také v oblastech zdravé vyzivy
a psychohygieny. VétSina biologicky aktivnich obsahovych
latek pochazi ztad sekundarnich metaboliti a patii sem
zejména fytokanabinoidy, terpeny a terpenoidy ¢i fenolové
latky. Kromé sekundarnich metaboliti nabizi konopna
seminka vyborny zdroj proteinti a esencialnich mastnych
kyselin'.

Kplnému wvyuziti potencialu konopi v mediciné
pravdépodobné dojde az po pochopeni interakce jednotlivych
slozek komplexnich konopnich extraktt. Tato souhra
relevantnich komponenti je ozna¢ovana terminem ,,entourage
(tedy doprovodny) efekt* (cit.?).

Pfednaska pojednava o analytickych metodach
pouzivanych vyzkumnou skupinou Fytochemie CATRIN
k charakterizaci jednotlivych slozek konopi. Pedstaveny jsou
metody kapalinové a plynové chromatografie spojené
s riznymi detekénimi systémy. Soucasti prednasky je rovnéz
prehled rozmanitych vzorkl a pozadavki, s nimiz pracovnici
vyzkumné skupiny pfichazi do styku. Diskutovany jsou také
zajimavosti ¢i tskali chemické analyzy konopi.
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SILICE V POTRAVINARSTVI A ZEMEDELSTVI -
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PAVEL KLOUCEK
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kloucek@af.czu.cz

Historicky mély silice obrovsky vyznam ve formé
pfirodnich konzervacnich latek a/nebo koteni. Jaka je situace

dnes? Mohou byt opét vyuzivany jako pfirodni
antimikrobidlni latky vriznych c&astech fetézce vyroby
potravin?

Antimikrobialni aktivita silic byla rozsahle studovana
a prokdzana proti fadé¢ mikroorganismi, vétSinou in vitro
avposledni dobé také na modelovych piipadech' (obr. 1).
Ptesto je jejich komercni vyuziti stidle spiSe ojedinélé.
Dtvodem muze byt jejich vysoka hydrofobicita, tékavost
aintenzivni vliv na senzorické vlastnosti oSetfovanych
produktli, coz omezuje jejich pouziti v realnych aplikacich.
Hlubsi poznani mechanismu jejich piisobeni vede ke zlepSeni
zpisobu aplikace EO. Existuji pokusy o jejich vyuziti
v plynné fazi, s modifikovanou atmosférou, jako soucast
obalt?, nebo formulované riiznymi metodami enkapsulace &i
sorpce’. Podet vyrobkti na bézi silic se pomalu zvysuje
predevs§im v zemédélské prvovyrobé€, zatimco potravinaisky
sektor na zasadni prillom stale ¢eka.

3500
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Obr. 1. Pocet publikovanych ¢lankd na antimikrobialni
aktivita silic ,,(essential oil or essential oils) and (antibacterial or
antimicrobial or antifungal)*

Tato prace vznikla za podpory grantu NAZV QK21010064
a METROFOOD-CZ (LM2018100).
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Saponiny jsou terpenoidni, pfevazné rostlinné,
glykosidy, s povrchové aktivnimi vlastnostmi (ve vodném
prostiedi tvofi mydlovou pénu; z lat. sapon = mydlo + -in =
jeden z). Mezi nejvyznamnéjsi farmaceutické a nutraceutické
vlastnosti saponini patii zejména hypocholesterolemické,
anitikarcinogenni, hepatoprotektivni a h¥poglykemické (data
z testll in vitro a na zvifecich modelech) . V rostliné samotné
pak plni roli sekundarnich metabolitd chemicky regulujicich
interakci rostlina-hmyz. Jejich toxicky téinek u hmyzu je
vétSinou spojen s travici dysfunkci a se snizenym nebo
zastavenym ristem a vyvojem’. Nézvy saponini jsou,
podobné jako je tomu u alkaloidl, odvozeny od nazvu
rostliny, ze které byly poprvé izolovany, napt. ginsenosidy ze
zenSenu (angl. ginseng), s6jové saponiny ze s6ji apod.

Ze strukturntho hlediska jsou saponiny slozeny
z lipofilni a hydrofilni ¢asti — viz Tabulka I. Skelet lipofilni
casti byva slozen bud’ z 30 uhlikd (triterpenoidni saponiny)
nebo z 27 uhlikti (steroidni saponiny). Hydrofilni ¢ast tvoii
sacharidové jednotky v rizném poctu, v riznych kombinacich
a rovnéz riznym zpuisobem piipojenych k sapogeninu.

Tabulka I

Prehled rozdéleni rostlinnych saponint
Aglykon triterpenoidni
(sapogenin) steroidni

Saponin  Glykon D-glukdza, D-galaktdza, L-ramnoza,
(sacharid)  kyselina D-glukuronova,

L-arabindza, D-fukéza, D-xyloza

Tato prace byla zaméfena na vypracovani metodiky
izolace a analyzy vybranych saponinii se steroidnim
aglykonem z rostlinného materialu. Izolace byla provedena
v mikroméfitku metodou extrakce na tuhé fazi a pro
naslednou analyzu bylo pouzito spojeni separace za pomoci
UHPLC (sorbent typu reverzni faze) s tandemovou
hmotnostni detekci (MS/MS). V ramci prace bylo rovnéz
provedeno studium matricniho efektu a kvantifikace byla
provedena na principu metody izotopového zied’ovani.
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Konopi je jednou z nejpopularnéjsich,
nejdiskutovanéjSich a soucasné nejkontroverzngjSich rostlin.
Jiz cela tisicileti provazi lidstvo jako primyslova plodina,
léciva rostlina i rekreacni droga navozujici pocit radosti
a bezstarostnosti. Pravé zneuzivani jediné malé skupiny
substanci s psychoaktivnim ucinkem, které tato rostlina
produkuje, jiz od 50. let minulého stoleti zasadné omezuje jeji
§irsi pouziti a dynamiGt&j§i vyzkum'. Destigmatizace konopi
piispéje k rychlejSimu ziskavani poznatki a uplatnéni této
unikatni rostliny, at’ uz pdjde o individualizovanou 1écbu
v humanni a veterinarni medicing, udrzitelnost zeméd¢lstvi ¢i
ekologizaci vyroby textilii, biopolymerd nebo stavebnich
materiald.

Prfednaska je vénovana piehledu metod chemické
analyzy sekundarnich metaboliti v rostlindich  konopi
a konopnych produktech, které na nasem pracovisti rutinné
pouzivame, pravé zavadime a jejichz zavedeni teprve
planujeme. Dale budou diskutovany novinky v nasi legislativé
souvisejici s produkei konopi pro lécebné tucely, potravin
obsahujicich konopi, nepotravinaiskych konopnych produkti.
Zavérem budou nastinény nové trendy ve Slechténi konopi
s cilem ziskat genotypy s unikatnim spektrem sekundérnich
metabolitli, vlakno pozadovanych parametrii nebo sniZzenou
fytoextrakéni ucinnosti.
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Mnohocetna  1ékova  rezistence  (MDR)  vaci
protinadorové chemoterapii a antibiotikim je horkym
tématem ve vyvoji lé¢iv'?. Cilem prace bylo prostudovat
modulaci MDR vybranymi flavonoidy, flavonolignany
a jejich derivaty. Silybin A, B a AB, 2,3-dehydrosilybin A, B
a AB, silychristin A, anhydrosilychristin, isosilychristin
a 2,3-dehydrosilychristin A inhibovaly P-glykoprotein (P-gp).
Senzitizace bunc¢k karcinomu vajeénikti rezistentnich na
doxorubicin s nadmérnou produkci P-gp byla pozorovana
pfedev§im pro 2,3-dehydrosilybin A, silychristin A
a 2,3-dehydrosilychristin A. Anhydrosilychristin a isosilychristin
ovlivnily expresi genit P-gp a ABCG2. Silybin B ptsobil
pfimo na P-gp a snioval expresi P-gp, MRP-1 a BCRP**,
Silybin A, 2,3-dehydrosilybin B a 2,3-dehydrosilybin AB pfi
koncentracich £ 20 uM zvratily rezistenci klinického izolatu
Staphylococcus aureus na antibiotika. 2,3-Dehydrosilybin B
aAB  snizily genovou expresi efluxnich  pump
a 2,3-dehydrosilybin B také inhiboval eflux ethidiumbromidu
prosttednictvim pump NorA a MdeA®. Latky také inhiboval
adhezi bakterii a jejich komunikaci (quorum sensing)’.
Bromované derivaty kvercetinu, taxifolinu, silybinu
a 2,3-dehydrosilybinu® vykazovaly vyrazn&jsi uéinky vaci
tvorbé biofilmu a quorum sensing nez parentni latky a zvratily
rezistenci S. aureus vu¢i gentamicinu a Pseudomonas
aeruginosa viéi kolistinu’. Flavonoidy a flavonolignany jsou
tedy slibnymi agens modulujici zejména bakteridlni rezistenci
vici antibiotikiim, jejichz Géinnost silné zavisi na struktufe.
Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 21-00551S
a mobilitniho projektu MSMT LTC20070.
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STUDIUM POVRCHOVYCH VLASTNOSTI

A DESKRIPTOROV LIPOFILITY SAPONINOV
IZOLOVANYCH Z PRIMULAE RADIX

MARTIN BAJCURA, TOMAS POPELKA, MILOS
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Triterpénové saponiny, ziskané napriklad z rastlin
Celade Primulaceae vykazuji rdézne biologické aktivity
vratane  antiprotozoalnych,  antifungdlnych, antiproli-
ferativnych, cytotoxickych a antibakterialnych tw&inkov'.
Primulasaponin 1 a primakrosaponin nachadzajice sa ako
sekundarne metabolity v lieCivej rastline Primula veris, boli
extrahované zo suSenej drogy Priulae radix metanolom za
pomoci ultrazvuku.

Cistenie triterpénovych saponinov bolo uskuto¢nené
pomocou série chromatografii na reverznych fazach MCI gel
CHP20P a RPCI18. Z hrubého extraktu bol vyizolovany
taktiez fenolovy glykozid primeverin spolu s jeho
stereoizomérom primulaverinom, ktoré boli pouzité pri
stanoveni  deskriptorov  lipofility. =~ Zli€eniny  boli
charakterizované pomocou 'H a '*C nukledrnej magnetickej
rezonanénej spektroskopie a Strukturdlne identifikované
porovnanim zapisov s literaturou.

Polarita izolovanych obsahovych latok, bola vzdjomne
porovnavana stanovenim zakladnych deskriptorov lipofility,
pomocou chromatografie na tenkej vrstve s reverznou
stacionarnou fazou. Pomocou stanovenych deskriptorov
lipofility bolo uréené, ze lipofilita izolovanych zli€enin klesa
v poradi: primulasaponin 1, primakrosaponin, primeverin
a primulaverin.

Meranim  zavislosti  povrchového  napdtia  od
koncentracie  vo  vodnom  roztoku hydrogenuhli¢itanu
sodného, bola ziskana kritickd micelarna koncentracia (cmc)
primulasaponinu 1, respektive primulatu sodného 1. Hodnota
cmc saponinu bola 9,4-10° moldm™ (cit.%). Porovnanim
hodnét povrchovych napdti vykazoval primakrosaponin
vyssie hdonoty cmc.

Tato praca vznikla za podpory grantov FaF/22/2022, VEGA
1/0054/19, VEGA 1/0686/21 a APVV-19-0056.
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Ostruziny jsou ovocem hojné konzumovanym po celém
svété. Pozornost pritahuji i diky obsahu fady bioaktivnich
latek, které mohou mit pozitivni vliv na lidské zdravi'. Jsou to
zejména anthokyany, flavonoidy a jiné fenolické latky, anebo
vitaminy B, C a E (cit.?). Informace o chemickém sloZeni
nejsou pro mnoho kultivard a divokych druhti ostruzin
dostacujici. Chybi také porovnani chemického slozeni mezi
vice genotypy, které by zahrnovalo ostruziny péstované za
stejnych environmentalnich podminek.

V této studii byly provedeny analyzy chemického
slozeni dvou sklizni n€kolika vybranych genotypti ostruzin
péstovanych za stejnych enviromentalnich podminek.
Provedené experimenty byly GC-MS stanoveni mastnych
kyselin, HPLC-ELSD analyza cukrt, UHPLC-MS/MS
analyza vitaminu C afenolickych latek a fotometrické
stanoveni celkovych fenolickych latek a antioxidaéni aktivity.

Nejzastoupené€j$i mastnou kyselinou ve vSech vzorcich
v obou skliznich byla kyselina linolova, nasledovala kyselina
olejova, palmitova a stearovd; poméry zastoupeni se
u jednotlivych genotypt lisily.

Z cukrt byly stanoveny glukosa a fruktosa, pomér jejich
zastoupeni se ve vSech vzorcich blizil 1:1, jejich obsah byl
vSak u riznych vzorkd rozdilny, zejména u genotypu
kultivarG byl pozorovan obecné vyssi obsah cukri nez
u divokych druht.

Obsah vitaminu C, celkovy obsah fenolickych latek
a antioxidac¢ni aktivita také ukdzaly na vyznamné rozdily mezi
genotypy kultivard a divokych druhti. Tento trend byl obecné
opacny nez u cukrd, divoké druhy byly tedy bohatsi na tyto
pro zdravi prospésné latky.

Analyza zastoupeni fenolickych latek odhalila latky jako
katechin, kyselinu gallova, 2-O-B-p-glukosid kyseliny
salicylové, kyselinu chlorgenovou, morin, kvercetin a dalsi.
Jejich obsah byl napti¢ vzorky velmi variabilni.

Poster podava chemickou charakterizaci vybranych
genotypl ostruZin a jejich vzajemné porovnani. Zejména byly
pozorovany odli$nosti mezi ostruzinami kultivarti a divokych
druhtt v obsahu cukrti, vitaminu C, fenolickych latek
a antioxidac¢ni aktivite.
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hormony, které jsou zodpovedne za regulac1 mnoha rustovych
a vyvojovych procest v rostlinach. Mezi jejich funkce patii
indukce kliceni prerusenim vegetatniho klidu semen,
stimulace dlouzivého rustu stonku, iniciace kveteni a tvorba
plodi'. Pro normalni rist a vyvoj rostlin je daleZité, aby
rostliny produkovaly a udrzovaly optimalni hladiny
endogennich bioaktivnich GA. Jejich nizkd koncentrace
zpusobuje trpasli¢i fenotyp rostlin, ktery je velmi Casto spOJen
se zvysenou sterilitou'”. Naopak nadbytek uréitych GA muze
(pfedevsim u polnich rostlin jako je ryze a obiloviny) zpasobit
jejich nadmérny rist, jehoz vysledkem jsou dlouhé a slabé
stonky. Rostliny se tak stavajl velmi krehkym1 a nachylnyml
ke zlomeni/poskozeni, coz vede ke snizeni vynost plodin’.
Biologickou aktivitu téchto fytohormont (regulaci ristu
rostlin) lze tedy fidit dvéma zptsoby, a to (1) exogennim
piidavkem GA (zvySeni endogennich hladln) nebo (2)
aplikaci retardérti rstu (snizeni endogenmch GA)*.

Hlavnim cilem projektu je vyvinout novou generaci
rostlinnych retardérGi rastu, tzv. ,anti-giberelini“. Tyto
molekuly budou vystupovat jako uU€inni kompetitivni
antagonisté bioaktivnich GA, které budou mit v rostlindch
siln&jsi afinitu ke GA receptoru (GID1)>® neZ pfirozené GA.
NaSe derivaty by se mély specificky vazat na toto aktivni
misto a zaroveinr by jejich strukturni modifikace méla

znemoznit aktivaci GID1. V tomto pfispévku chceme
predstavit posledni vysledky dosazené vramci tohoto
projektu.

Projekt je reSen za financéni podpory Interni Agentury
Univerzity Palackého (IGA_PrF 2022 012), Nadacniho
Fondu UP a Nadacniho Fondu Jaroslava Tupého.
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CYTOCHROMU P450 1A1 V BUNKACH HEPG2
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Konopi seté (Cannabis sativa) piedstavuje vyznamny
zdroj fannakologlcky zajlmavych latek, tzv. fytokanabinoidu.
Nejznaméjdim je A’ trans—tetrahydrokanabmol (A’-THC),
avSak C. sativa obsahuje vice nez 140 dal§ich. Mezi Casto
studované fytokanabinoidy patfi také napfiklad kanabidiol

(CBD),  kanabinol (CBN) kanabichromen  (CBC)
nebo kanabigerol (CBG) Nedavna studie ukézala, ze CBD,
narozdil od A’-THC a CBN, 1nduku]e v lidskych

hepatomovych bunkach HepGZ exprem cytochromu P450
1Al (CYP1A1)’, ktery je =zapojen do metabolismu
a bioaktivace fady 01zorodych latek, véetné karcinogentl.

Cilem nasi studie bylo vyzkouset vliv CBC a CBG
na expresi CYP1A1 v buikach HepG2 a porovnat ucinek
obou latek s u¢inkem CBD. Zdro}) popf. pfiprava testovanych
sloucenin jsou uvedeny v cit.”. Cytotoxicita CBD, CBC
a CBG byla hodnocena pomoci MTT testu po 24-hodinové
inkubaci a pii koncentracich 1-50 pmol 1™ Analyzy metodou
kvantitativni real-time PCR potvrdily, ze CBD zvySuje
po 24 hodinach a pfi netoxickych koncentracich hladinu
mRNA pro CYP1Al. Podobny ucinek byl zjistén také pro
CBC, zatimco u¢inek CBG byl nevyznamny. Dalsi
experimenty budou zaméfeny na stanoveni urovné proteinu
a enzymové aktivity CYP1A1l.

Tato prdce vznikla za podpory grantu IGA_LF 2022 025. Za
laskavé poskytnuti testovanych sloucenin dekujeme Dr. Janu
Storchovi (Ustav chemickych procesii AV CR, Praha).
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Sulfation is an important reaction in nature. The
biological activity of many molecules in vivo seems to be
crucially related to their sulfation pattern. It is well known
that sulfation of flavonoids, carotenoids, steroids, drugs,
antibiotics, hormones, polysaccharides, and proteins occurs in
the human body and often leads to profound effects on the
bioactivity of these compounds'. Obtaining sufficient amounts
of sulfated compounds identical to mammalian metabolites
should allow us to unambiguously characterize human
metabolites in terms of their stereochemistry and exact
sulfation sites. The arylsulfotransferase-mediated syntheses
lead to the reaction mixtures in which the new sulfated
products must be identified’. The enzymatic reaction mixture
typically includes a sulfate donor, a selected phenolic
compound as acceptor (in the present study phenols: catechol,
4-methylcatechol, phloroglucinol; phenolic acids:
protocatechuic acid, 2,3,4-trihydroxybenzoic acid, caffeic
acid; flavonoids: luteolin, myricetin, ampelopsin, taxifolin,
quercetin, isoquercitrin, rutin; flavonolignans: silybin,
silychristin;  2,3-dehydroflavonolignans:  dehydrosilybin,
dehydrosilychristin) and the resulting mono-, di-and/or
trisulfated derivatives. Separation of highly charged
compounds such as sulfated phenolics by HPLC is a major
chalange. Different stationary phases (C18 monolith, C18
Polar, pentafluorophenyl, ZIC-pHILIC) and mobile phases
with/without ammonium buffer were compared. The
separation results were strongly dependent on the pH of the
mobile phase and the buffer strength.

This research was funded by Czech Science Foundation, grant
number 19-00043S.

LITERATURA
1. Simpson L. S., Widlanski T. S.: J. Am. Chem. Soc. 126,
1605 (2006).
Valentova K., Kanova K., Di Meo F., Pelantova H.,
Chambers C., Rydlova L., Petraskova L., Kienkova A.,
Cvacka J., Trouillas P., Kfen V. Int. J. Mol. Sci. 18 (11),
2231 (2017).

2.

74. sjezd chemiki

291

Sekce 11 — postery

11P-06

PHYSICOCHEMICAL STUDY OF THE
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Antioxidants from natural sources act as free radical
scavengers. These compounds help balance oxidation
processes and prevent oxidative stress diseases in humans'.

Corn silk (Stigma maydis) is a dried thrum and stigma of
the female flower Zea mays L. Corn silk extract contains
many functional biological substances such as flavonoids,
polysaccharides, and steroids®. Due to corn silk availability,
price and the fact it has high-yield makes this perfect
candidate for antioxidant study. In this work we investigated
the antioxidant activity of corn silk extracts related to the
substances and maturity of corn silk samples.

Spin trapping electron paramagnetic resonance
technique (EPR), 1,1-diphenyl-2-picrylhydrazyl (DPPH),
2, 2'-azino-bis(3-ethylbenzo-thiazoline-6-sulfonic acid) (ABTS)
was used to measure radical scavenging effect. Ferric ion
reducing antioxidant power and copper ion reductive capacity
methods were also used for research of antioxidant properties.

The radical scavenging capacity depended on maturity
stage of corn silk as well as on the used extraction process. It
was found that the final maturity stage (mature stage) had the
most potent radical scavenging effect. Another maturity stage
was the earliest (silky stage) which did reach better results
than second maturity stage (milky stage) with the worst
radical scavenging effect.

This work was supported by grants: Tomas Bata University in
Zlin (project no. IGA/FT/2021/004 and IGA/FT/2022/005)
and from Palacky University Olomouc (project no.
IGA_PrF 2022 020).
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Cilem projektu ,,Polygon opétovného vyuziti vody* bylo
ukédzat potencial riznych technologii terciarniho ¢isténi
odpadnich vod pro opétovné vyuziti vody s ohledem na
hodnoceni potencialnich zdravotnich rizik. Recyklovana
odpadni voda byla uvazovana k zavlazovani a napajeni
hospodaiskych zvifat, obnové mokiadl, ¢i umélému
doplilovani podzemnich vod. Poloprovozni jednotky byly
navrzeny a zkonstruovany spolecnosti ASIO TECH spol.
s.0. (CR) a byly pouZity pro tercidrni ¢iSténi odpadnich vod
z méstské COV (500 000 EO, CR). V tomto piispévku bude
uvedeno posouzeni U€innosti odstranéni pro pét kombinaci
technologii: 1) granulované aktivni uhli (GAC) + UV zafeni
(UV), vystup 1 000 1/h; 2) ultrafiltrace (UF), vystup 2 000 1/h;
3) UF + ozonizace, vystup 2 000 1/h, 4) UF + UV + GAC +
nanofiltrace (NF), vystup 500 I/h; 5) UF + UV + GAC +
reverzni osméza (RO), vystup 500 1/h. Béhem roc¢niho
testovani (03/2021 az 03/2022) byly méfeny rizné parametry
recyklované odpadni vody. V tomto piispévku budou
diskutovany piedev§im vysledky odstrafiovani 13 bézné
pouzivanych farmak a mikrobidlniho zneéisténi vcetné
srovnani u¢innosti v chladném a teplém obdobi.

Tato prace vznikla v ramci teSeni projektu Ministerstva
primyslu a obchodu ,,Polygon recyklace
vod (CZ.01.1.02/0.0/0.0/19_262/0020109), prace
M. Bittnera byla také podporena Fulbrightovou komisi.
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Znelistenie ovzduSia je jednym z najzavaznejSich
a najintenzivnejsie skimanych environmentalnych problémov
stcasnosti. Znecistenie ovzdusia pevnymi Casticami (PM) ma
preukazatelne nepriaznivé ucinky na ludské zdravie aj na
zivotné prostredie. Negativne ucinky zneCistujiicich latok
moézu spoOsobit’ Siroku skalu zdravotnych problémov, od
Pahkych az po vazne ochorenia a pred¢asni umrtnost’. Jednym
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zo zdrojov znelistenia zivotného prostredi je i spalovanie
biomasy. V priebehu spalovania sa vznikaju ¢astice o r6znych
velkostiach a zlozeniach. Ich tvorba zavisi na vlastnosti
paliva, typu spalovaciecho zariadenia a od podmienok
spalovania. Vzhladom ku komplexnosti tvorby a rastu
jemnych castic existuje mnozstvo faktorov, ktoré ovplyviuji
koncentraciu, velkost a toxicitu jemnych Castic.

Cielom prace je sledovanie moznych ekotoxickych
ucinkov uvolnenych PM zo spalovania biomasy v krbovej
kachli. Na zaklade dosiahnutych vysledkov testu akutnej
toxicity na organizmus Daphnia magna bol preukazany vo
véacsine pripadov toxicky uc€inok na akvatické prostredie
(akvaticky systém).

Prispevok vznikol v ramci projektu FSI-S-20-6280 (VUT
v Brné).
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Svtdtni zdravotni ustav, Centrum zdravi a Zivotniho prostredi,
Srobdrova 48, 100 42 Praha 10
www.szu.cz, bohumil. kotlik@szu.cz

Vliv zneéistujicich latek z ovzdusi zavisi nejen na jejich
schopnosti ptisobit na zdravi, ale také na velikosti expozice,
tedy na tom po jakou dobu jak vysoké koncentraci latek jsou
lidé vystaveni.

Zakladni metodické postupy odhadu zdravotnich rizik
byly zpracovany zejména Americkou agenturou pro ochranu
Zivotniho prostiedi a Své€tovou zdravotni organizaci.
V Ceskubyly zdkladni metodické podklady vydany MZ CR
a MZP.

Ptfi hodnoceni rizik se rozliSuji dva typy ucinki
chemickych latek. U latek, které nejsou podezielé z GcCasti na
karcinogennim pusobeni se pfedpoklada tzv. prahovy tucinek.
Toxické ucinky téchto latek se projevi az po piekroceni
kapacity fyziologickych detoxika¢nich a reparacnich
obrannych  mechanismii  organismu. Pi#i  hodnoceni
karcinogentl se vychazi z teorie bezprahového pisobeni. Ta
predpoklada, Ze neexistuje zadna koncentrace, pod kterou by
pusobeni dané latky bylo nulové, jakdkoliv expozice znamena
urcité riziko a velikost tohoto rizika se zvySuje se zvySujici se
expozici. Vystupem je pak odhad teoretického navySeni
pravdépodobnosti  vzniku nédorového onemocnéni pro
jednotlivee, které mize zpusobit dana uroven expozice
hodnocené latce nad vyskyt vneovlivnéné populaci.
Zdravotni riziko vyjadiuje pravdépodobnost zmény
zdravotniho stavu exponovanych osob. Pii hodnoceni
zdravotnich rizik se standardné¢ postupuje ve Ctyfech
naslednych krocich. Od identifikace zdravotni nebezpecnosti,
expozice po konecny krok tj. charakterizaci rizika. Znamena
integraci poznatkd vyplyvajicich ze vSech vySe zminénych
kroki, vetné zvazeni vSech nejistot, zavaznosti i slabych
stranek pouzitych podkladovych materiald. Cilem je dospét,
pokud to dostupné informace umoznuji, ke kvantitativnimu
vyjadieni miry konkrétniho zdravotniho rizika za dané
situace. Pro odhad expozice je pouzivan pouzit pfistup, ktery
uvazuje celozivotni expozici 24 hodin denné pro dospélého
&loveka o hmotnosti 70 kg, ktery vdechne 20 m® vzduchu za
den. Ze sledovanych ukazatelt zneci§téni ovzdusi v sidlech
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CR jsou do hodnoceni zahrnuty suspendované &astice frakce
PMjy a PM,s, oxid dusiCity a Skodliviny, pro které¢ byla
definovana mira karcinogenniho potencialu — arsen (As), nikl
(Ni), benzen a benzo[a]pyren (BaP) — povazovany za
indikéator karcinogenniho potencidlu hodnocené smési PAU.
Hodnoty jednotkového rizika pro vypocet jsou piebirany z Air
Quality Guidelines for Europe, 2th edition, z internetovych
stranek WHO a zdalSich zdroji (US EPA, HEAST).
Informace o méfenych koncentracich, o ti€¢inku hodnocenych
latek a dalSich latek s potencialnimi zdravotnimi dopady lze
dohledat ve zpracovanych podkladech pro vladu CR (http://
WWW.Szu.cz/tema/zivotni-prostredi/ovzdusi-a-zdravi)  nebo
ve zpravach za systém Monitorovani zdravotniho stavu
obyvatelstva MZSO  http://www.szu.cz/tema/zivotni-
prostredi/mzso).

12L-04
VLIV KONTRASTNICH LATEK NA BAZI
GADOLINIA A HEXAHYDRATU DUSICNANU
GADOLINITEHO NA RUST DVOU DRUHU
SLADKOVODNICH MIKRORAS

FREDERIKA MISIKOVA**, CHANTAL VAN
DRIMMELEN’, MARION REVEL" SUSANNE HEISE",
ANNA KREJCOVA®

@ Ustav environmentalniho a chemického inZenyrstvi,
Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10 Pardubice,
Ceskd republika, ® Faculty of Life Sciences, Hamburg
University of Applied Sciences, Ulmenliet 20, 21033
Hamburg, Germany
[frederika.misikova@student.upce.cz

Jiz od 80. let 20. stoleti se u lidi pouzivaji kontrastni
latky na bazi gadolinia (GdCA) v diagnostice pomoci
zobrazovani magnetlckou rezonan01 (MRI). Jedna se o chelaty
Gd, kde volny iont Gd*" musi byt navazan na organicky
11gand a vytvoftit stabilni komplex z divodu vysoké toxicity
iontu v hydratované formeé. V dnesni dobé jsou GdCA Siroce
pouzivany, a proto jejich koncentrace v zivotnim prostiedi
nartsta. Diky jejich vysoké stabilité jsou po aplikaci z téla
pacienta vyluCovany v nezménéné podobé a nasledné
pokracuji pies c1st1rny odpadnich vod do vod povrchovych
kde se hromadi' a mohou piedstavovat riziko pro organismy
v potravnim fetdzci’.

Sladkovodni mikrofasy, které jsou zakladem potravniho
fetézce, a proto maji zvlastni vyznam, jsou v prostiedi
vystaveny pusobeni GdCA% Z tohoto diivodu je dillezité
studovat toxicitu GACA pro mikrofasy, ale také volného iontu
Gd**, protoze stablhta chelati Gd nezarucuje, ze se iont
z molekuly neuvolni'.

Provedena studie zkoumala vliv pfitomnosti dvou
riznych GdCA a Gd(NOs); v ristovém médiu na dva druhy
mikrofas, které se bézné pouzivaji pro ekotox1k010glcke testy,
Raphldocells subcapitata a Chlorella vulgaris®. Test inhibice
ristu fas byl proveden podle normy EN DIN ISO 8692:2012.
Testovanymi latkami byly GdCA, Gadovist® (Gadobutrol)
1,0 mmol/ml a Dotarem® (Acidum gadotericum) 0,5 mmol/ml
a Gd(NO;);'6 H,O jako sul Gd. Koncentracni urovné Gd**
byly 0,01; 0,1; 1; 10 a 100 mg/I.

Pfedbéiné V}'/sledky naznacuji, ze ptitomnost vybranych
GdCA v médiu nema inhibi¢ni tc¢inek na rust zadného ze
dvou druhti mikrofas. Naproti tomu ptitomnost Gd(NOs); ve
vys$ich koncentracich méla jasny inhibi¢ni ucinek na rtst
obou mikrofas. Celkové se zda, ze ekotoxicita GACA jako
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stabilnich chelati Gd je vyznamné nizsi nez u anorganickych
forem Gd.

Studie vznikla za podpory Erasmus+, SGS 2022 001 a HAW
Hamburg.  Podékovani  patii také MRI pracovistim
v Nemocnici Pardubického kraje, Multiscan s.r.o. a ve FN
Hradec Kralove.
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POSUZOVANI PROCESU A MOZNOSTI VYUZITi
POMOCI POPISU VYBRANYCH ZAVISLOSTi

LADISLAV NOVOTNY

Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickad,
Ustav environmentalniho a chemického inzenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice

nvt.l@seznam.cz

Rozvoj vyuziti environmentalnich procest
a souvisejicich postupti je obvykle zalozen na shromazd'ovani
aplikovatelnych experimentalnich dat. Velmi efektivnim
voditkem pro volbu experimentd a pro jejich vyhodnocovani
je teoreticko-experimentalni studium a popis pfislusnych
vzajemnych vztahl sledovanych veli¢in a jejich zavislosti.
Rozsifuje to nejen nové poznatky, ale i dal§i moznosti
aplikaci.  Dokumentuji to i nasledujici  aktudlné
rozpracovavané a ve strucnosti zminéné piiklady: 1. Mnozstvi
(ne-li vétsina) organickych bioaktivnich latek vykazuje na
rozhranich vyraznou adsorpci. Diagram mezifazové zavislosti
napéti y — potencidl £ — koncentrace ¢ méa za nové
aplikovaného urychleni transportu stavovy charakter. Mezi
prakticky vyznamné dusledky i dalsi souvislosti patii zmény
polarity posuvu potencidlu nuloveho naboje E,—y s ¢, posuv
desorpcmch potenciald AE7 s log ¢ nebo uréeni poten01alu
maxima adsorpce E,,.. 2. Z modelovych piedstav 1ze odvodit
ruzné varianty izoterem, které mohou mit i ptibuzny zéklad.
Ptikladem toho je izoterma nového typu f;(Y)-exp[f>(Y)]=f;
(X,Y) s obecné relativnimi nezavislymi X a zavislymi Y
proménnymi a s parametry charakterizujicimi funkce f; f>a f3.
Siroce uplatnitelné jsou tyto izotermy napft. v oblasti adsorpce
latek, prokladani tady nelinearnich zavislosti rtznych
(spfazenych) veli€in navzajem nebo na Case ¢, kinetiky ristu
nanocastic apod. V posledné uvedeném piipadé nanocastic
stfibra nAg bylo vedle toho mozno aproximativné uplatnit
pro jejich polomér i pfiblizné odmocninovou zavislost na
¢ase t. Jindy (kupf. pro ¢asové zavislosti separace chinontl,
zinku, nebo zmén vodivosti k£ béhem elektrolyzy roztok)
vyhovovala potrebam prolozem a vyuziti i zavislost typu
relativni zmény proménné y ve formé y/y,=k;In t+ ky(In 1)
+ ks (Iny)3+..

Jako dalsi ptiklady uzitecného uplatnéni vyse uvedenych
typl proloZeni nebo zavislosti 1ze uvést vztahy mezi zménami
pH a elektrodeponovanym mnozstvim zinku, mezi
potencidlem stiibrnych amalgamovych (nebo piibuznych)
elektrod a postupnymi zménami kvality vod b&hem jejich
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Cisténi, nebo vzijemné vztahy mezi potencidlem katody,
anody, slozenim roztoku, proudovymi hustotami, ¢asem atp. —
béhem elektrolytického ¢isténi vod. Kromé jiz zminénych
a dalSich ptikladt Ize uvedené vztahy a zavislosti pouzit i pro
testovani piipadné odlehlosti bodu.

Tato prace vznikla za podpory projektu Univerzity Pardubice
¢. §D373001/82/30352 (2016).

12L-06
THE STUDY OF HEAVY METALS ADSORPTION
PROCESS ON SLOVAK ALUMINOSILICATES

MATEJ SURANEK, ZUZANA MELICHOVA

Department of Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Matej
Bel University, Tajovskeho 40, 974 01 Banska Bystrica
matej.suranek@umb.sk

In the study, the removal of heavy metal ions (Cu(Il);
Ni(Il); Pb(I)) from aqueous solutions using the adsorption
process onto aluminosilicates (natural bentonites) has been
investigated. The aluminosilicates were characterized by
X-ray diffraction and infrared spectroscopy. Metal
concentrations before and after adsorption were determined
by atomic absorption spectrometry. The percentage adsorption
and distribution coefficients were calculated for the
adsorption system as a function of concentration.
Experimental data were fitted by three adsorption isotherm
models (Langmuir, Freundlich and Dubinin-Radushkevich). It
was found that the Langmuir adsorption model fit very closely
with experimental data. It is shown that bentonite is sensitive
to pH changes, so that the amounts of heavy metal ions
adsorbed increase as pH. It is evident that the adsorption
phenomena depend on the surface charge density of the
adsorbent and hydrated ion diameter depending upon the
solution pH. Kinetic experiments showed that the sorption of
metal ions best fitted the pseudo-second order kinetic model.
The adsorption capacities of used bentonite samples follow
the order of decreasing ionic radius. The experimental results
show that the adsorption process of used heavy metal ions in
the process of its removal from water solution is very
favorable. These results suggested that the bentonitic clay
hold great potential to remove the relevant heavy metal
cations from water. Also, from the results of the
thermodynamic analysis, standard free energy AG’, standard
enthalpy AH’ and standard entropy AS’ of the adsorption
process were calculated.

This research was funded by the Scientific Grant Agency of
the Slovak Republic VEGA, Project No. 1/0291/19.
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ADSORPCIA TECHNECISTANU NA VZORKACH
Zn-AKTIVOVANEHO UHLIKA

MAREK HUPIAN?, MICHALVGALAMBOga, EVA
VIGLASOVA?, MARTIN DANO"

“ Katedra jadrovej chémie, Prirodovedeckd fakulta,
Univerzita Komenského v Bratislave, Ilkovicova 6, 842 15
Bratislava, SR, bKatedrq jaderné chemie, Fakulta jadernd

a fyzikalné inZenyrska, Ceskeé vysoké uceni technické v Praze,
Brehovd 7, 911 00 Praha, CR

hupian2@uniba.sk

Technécium je umelo pripraveny radionuklid, ktorého
najvyznamnejSia chemicka forma je technecistanovy anion,
mimoriadne mobilny v zivotnom prostredi. Vyznamné
izotopy pre &loveka su Tec, ktory je environmentilny
kontaminant s dlhou dobou polpremeny, a jeho kratkozijuci
jadrovy izomér, **Tc, vyuZivany v nuklearnej medicine.

Aktivovany uhlik je dlhodobo vnimany ako ucinny
adsorbent, vd’aka jeho charakteristickym vlastnostiam, akymi
su pritomnost’ a variabilita funkénych skupin na povrchu,
velké hodnoty S$pecifického merného povrchu a porézna
Struktura. PouZziva sa napr. na odstrafiovanie tazkych kovov
aradionuklidov zvodnych roztokov. Tento material sa
pripravuje  pyrolyzou anaslednou aktivaciou pomocou
fyzikalnych, resp. chemickych aktivatorov.

Cielom priace bol vyskum adsorpénych vlastnosti
materidlov na baze aktivovaného uhlika, aktivovanych
chemickymi Cinidlami obsahujucimi Zn vo vztahu
k technecistanu aich porovnanie s neaktivovanou vzorkou.
Vsetky materidly boli pripravené pyrolyzou vlaknitej
celulozy.

Vzorky boli charakterizované Struktarnymi
a povrchovymi metédami BET, FTIR, XRF a SEM-EDX.
Adsorpéné experimenty boli realizované vo vsadzkovom
usporiadani apri laboratornej teplote. Sledované faktory,
vplyvajiuce na proces adsorpcie boli: pociato¢nd hodnota pH
roztoku, doba mieSania tuhej a kvapalnej fazy a koncentracia
analytu vroztoku. Maximalne percenta adsorpcie sa
dosahovali pri pH 2. Adsorpénd rovnovéha sa ustalila
pomerne rychlo, maximalne do 1 h. Experimentalne udaje

sme interpretovali adsorpénymi modelmi, konkrétne
Langmuirovym a Freundlichovym modelom. Chemicky
aktivované  vzorky aktivovanych uhlikov  efektivne

adsorbovali technecistan z vodnych roztokov. Tieto materialy
su vdaka pomerne jednoduchej priprave a dostupnosti
vstupnej suroviny vhodnou alternativou ku komercne
dostupnym adsorbentom pre tato aplikaciu.

LITERATURA

1. Dano M. Viglasova E., Galambos M., et al.:
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VLIV MODIFIKACE POVRCHU NANOCASTIC
ZELEZA NA JEJICH TRANSPORTNI VLASTNOSTI —
EXPERIMENTY A MODEL

PETR PARMA®, JAN SEMBERA®,VERONIKA
VESELSKAP, JAN FILIP

“ Technickd univerzita v Liberci, Fakulta mechatroniky,
informatiky a mezioborovych studii (FM TUL), Studentska 2,
461 17 Liberec, ® CATRIN — Regiondini centrum pokrocilych
technologii a materidalii, Environmentdlni nanotechnologie,
Slechtitelii 241/2, 779 00 Olomouc

petr.parma@tul.cz

Inovace a vyvoj novych sanacnich postupii a technologii
je aktualnim tématem dnes$ni doby. Jednim ze smérti inovace
je vyuziti nanoc¢astic nulmocného Zeleza (nano zerovalent
iron nZVI) pro jejich efektivni redukéni vlastnosti
aminimalni zatéZ zivotniho prostfedi. V souvislosti
s vyuzitim nZVI v in-situ sana¢nich technologiich je tfeba
dikladné¢ popsat migraci danych nanocastic. Transportni
vlastnosti nanocastic jsou monitorovany obvykle pomoci
prirazovych experimentii (BTC) na kolonkéach o délce 10 az
20cm. Ty poskytuji zjednoduSeny pohled na transport
nano¢astic a ulehéuji  popis tohoto  mechanismu
matematickym modelem.

Magnetické vlastnosti nZVI umoziuji jeho detekci
elektromagnetickymi senzory, méficimi zménu magnetické
susceptibility, ¢imz se znacné zjednodusuje jejich monitoring
v prostoru a Case. Na tomto principu bylo na pracovisti
Technické univerzity v Liberci vyvinuto kolonové zatizeni
umoznujici on-line studium migrace feromagnetickych
nanod&astic i na vzdalenost 180 cm (cit."). S vyuzitim této
aparatury bylo ve spoluprdci s Univerzitou Palackého
v Olomouci (centrum CATRIN) zahgjeno studium vlivu
povrchové modifikace na transportni vlastnosti nanozeleza
v modelovém pérovém prostiedi se zaméfenim na vliv
starnuti a agregace nanocastic, vliv organickych povrchove
aktivnich latek a sulfidace povrchu. Experimentalné ziskana
data slouzi jako vstupni tdaje do matematického modelu,
ktery simuluje vztah mezi transportnimi parametry
a povrchovymi vlastnostmi nZVI. Ziskané koncentra¢ni
profily nanoZeleza podél osy kolony jsou porovnavany
s matematickym modelem transportu nanocéstic v porovém
prostiedi zahrnujicim kromé transportnich jevid, jako jsou
advekce a disperze, také procesy ovliviyjici mobilitu ¢astic,
jako jsou agregace a adsorpce na zrna horniny. Koneénym
cilem srovnavani je vypracovat metodu umoziujici obecné
kvantifikovat migracni schopnosti jednotlivych
modifikovanych nanocastic.

LITERATURA
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13L-01
NOVE TECHNOLOGIE A MATERIALY POSOUVAJi
MOZNOSTI 3D TISKU

TOMAS VIT

“ 3Dwiser s.r.o., Podébradska 88/55, 198 00 Praha 9
b Vedeckotechnicky park UP, Slechtitelii 19, 783 71 Olomouc
vit@3dwiser.com

3D tisk se stale vice prosazuje ve veédé, vyzkumu
i vyrobg, postupné také ve vSech stupnich vyuky. Davno
neslouzi jen ke zrodu kiehkych prototypt ¢i pohledovych
modeltt — v mnoha oblastech jde o zralou technologii pro
vyrobu pln¢ funkénich dilti a nastroju, strojnich sestav nebo
Iékatskych pomicek.

Vyvoj v oblasti 3D tisku je velmi dynamicky,
technologie jsou stale dostupnéjsi, uzivatelsky piivetive;si,
piistup k 3D tiskdrndm lze snadnéji rozsifit napii¢ celou
organizaci a co vic — i metody diive velmi nakladné jsou
najedou v dosahu mensich tymu. Spolu s novymi,
pokroc€ilymi materialy pfinaseji také tipln€ nové moznosti.

Podivame se na nékteré zajimavé metody 3D tisku
z termoplastli, vysoce odolnych kompoziti se spojitou
uhlikovou vyztuzi, béznych i biokompatibilnich pryskyfic
¢i kovi, které se v Cesku praveé prosazuji.

ey -
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13L-02
NOVINKY V OBLASTI ANALYZY POREZNICH
MATERIALU SORPCi PLYNU

MICHAL DUDAK

ANAMET s.r.o0., Kovakii 3210/26, Praha 5, 150 00
dudak@anamet.cz

Klasickd metoda charakterizace poréznich materialt
pomoci sorpce plynd prochazi rozvojem spolecné s vyvojem
novych materiald. Soucasti prednasky bude vysvétleni novych
smért vyvoje v této oblasti u némeckého vyrobce pfistroji 3P
Instruments. Konkrétné jde o moznosti udrzovani libovolné
kryogenni  teploty pro zpfesnéni vysledki — méfeni
u nizkopovrchovych materialt pfi analyze pomoci kryptonu,
dale studium kineticky inhibované sorpce v oblasti
ultramikrop6rti pro rizné plyny a teploty a snaha o odvozeni
adsorp¢nich parametrd plynid pro rizné teploty.

V druhé ¢asti pfednasky bude uveden piehled novinek
atrend zposledni konference 3P Adsorption week 2022.
Pijde o snahu standardizace reportovani adsorpénich dat
v digitalnim formatu a databaze sorp¢nich referencnich dat
vyhodnoceni adsorp¢nich dat pomoci vétSiny béznych modelt
véetné DFT, QSDFT a dalsich. Budou citovany moznosti
paralelnich analytickych metod pouzitelnych pfi sorpénich
analyzach. Fenomény  jako negativni adsorpce,
nekontrolované zavadéni heterogenity vzorku pti vakuovém
odplynéni za zvySenych teplot ¢i novad metoda méfeni
jednoslozkovych adsorpénich izoterem na priitoéném systému
3P mixSorb.

13L-03

VYUZITi SPALOVACICH ANALYZATORU FIRMY
ELEMENTAR PRO STANOVENi OBSAHU CHNS+O
V PRODUKTECH DEPOLYMERIZACE PLASTU

JAN SVOBODA
ANAMET, s. r. o., Kovakii 26, Praha 5, 150 00

Pfes vSeobecnou prospésnost nejriznéjSich druhi
plastovych materiald lidstvo feSi i odvracenou stranu jejich
pouzivani — nakladani s plastovym odpadem. V rozvinutém
svéte se dafi nejrizné€j$i druhy plastovych vyrobkd po
skonceni jejich Zivotnosti separovat a nasledné recyklovat.
Vznikly recyklat nema stejné vlastnosti jako ptvodni
material. Proto jsou vyvijeny a pramyslové vyuzivany
technologie, jejichz cilem je ze smési polymerd vytvaiet
uhlovodiky s krat§im fetézcem, které by mohly byt vyuzity v
petrochemické vyrobé nebo pfeménény na analogy fosilnich
paliv pro spalovaci motory. Takto vznikla smés uhlovodiki
vSak ma jiny pomér obsahu uhliku, vodiku a kysliku nez
surova ropa a obsahuje také nezanedbatelné stopy siry, dusiku
a halogenti. Pro bezpe¢né zpracovani takto vzniklé primarni
suroviny v rafinerii je tedy nutné poméry uvedenych prvku
presné uréit. Odzkousenou a pfesnou metodou je spalovaci
elementarni analyza. Firma Elementar pro tuto aplikaci nabizi
kombinaci pfistrojii vario EL cube a rapid OXY cube. Vario
EL cube je pfistroj pro stanoveni pomérat C, H, N a S
spalovaci metodou. Dedikovanym pfistrojem pro stanoveni
obsahu O v organickych matricich je rapid OXY cube
pracujici na principu pyrolyzy vzorku. Oba pfistroje
v zékladni konfiguraci pracuji s teplotné¢ vodivostnim



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 20, 179-314 (2022)

detektorem, pro stanoveni stopového obsahu siry a kysliku je
mozné pouzit IR detektor. Oba je mozné pouzit pro analyzu
pevnych latek nebo je vybavit automatickym podavacem
kapalnych vzorkd.

13L-04
NABIDKA LABORATORNICH DIGESTORI
NEMECKEHO VYROBCE WALDNER

JINDRISKA DOLINOVA

HPST, s.r.o., Na Jetelce 69/2, 190 00 Praha 9
Jjindriska.dolinova@hpst.cz

Némecky vyrobcee a celosvétovy dodavatel laboratorniho
nabytku a  laboratornich  technologii ~ WALDNER
Laboreinrichtungen GmbH & Co. KG neustale rozsifuje
a inovuje svou nabidku laboratornich digestofi. Digestofe
chrani pracovniky v laboratofi mnoha riznymi zpusoby.
Pomahaji pfedchazet uvoliiovani zdravi $kodlivych latek do
prostoru
a zéaroven tvofi bezpetnou bariéru mezi obsluhou
a chemikaliemi a laboratornim vybavenim uvnitf digestoie.
Dokonald ergonomie, vySkova nastavitelnost, prihlednost
stén digestofi, vysoky dliraz na bezpecnost prace a inteligentni
funkéni detaily jsou jen jedny z mala benefitt, které digestoie
Waldner pfinaseji koncovému uzivateli.

Konstrukce digestofi maximalizuje jejich pracovni
vnitini prostor, coz je nejcennéjsi Cast laboratorniho
pracovniho prostoru pro pracovniky laboratofi. Konstrukce
digestofi minimalizuje tlakovou ztratu a odpor proti proudéni
vzduchu, coz snizuje naroky na kapacitu a vykon
vzduchotechnické jednotky a zajistuje pifijemné pracovni
podminky pro uzivatele v souvislosti s proudénim vzduchu
laboratofi. Moznost zakoupeni digestofe s dodateénym
ventilatorem (modely Secuflow), pomoci kterého je
zabezpecen odtah tézkych par z pracovni desky digestofe
pozadavek na vykon vzduchotechnické jednotky. Umisténi
servisnich prvkt ve vnitinich sténach digestofi napomaha
optimalizovat maximalni vyuziti pracovni plochy uvnitf
digestofte.

Digestofe jsou nabizeny v nékolika technickych
provedenich s riznym rozsahem volitelného piislusenstvi.
Zvlastni kapitolou jsou pak digestofe pro specialni aplikace
(vysokoteplotni aplikace, prace s koncentrovanymi
kyselinami, praskovymi  materidly) nebo  digestoie
s nastavitelnou vyskou pracovni plochy.

Obr. 1. Ovladad k nastavitelné vySce pracovni plochy
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13L-05

FTIR-FPA A FTIR-QCL MIKROSKOPIE:
PRULOMOVE TECHNIKY V OBLASTI
INFRACERVENEHO ZOBRAZOVANI{

DAVID MATOUSEK, JAN NEUMAN

Optik Instruments s.r.o. (Bruker Optics), Purkyiova 649/127,
612 00 Brno

V poslednich letech doslo kvyraznému pokroku
v oblasti infraervené mikroskopie. Ackoliv je tato technika
osvédéena a Siroce vyuzivana, v mnohych aplikacich narazi
na nedostate¢né prostorové rozliseni a nizkou rychlost méfeni.

Technologie plosného focal-plane-array detektoru (FPA)
pfinasi nové moznosti zobrazovani  vétSich  ploch
v ingfracerveném modu — umoziluje totiz méfeni az 128 x 128
pixelti zaroven, coz v praxi znamena zmeéteni 16.348 spekter
srozliSenim az 1.25 pm na jedno meéfeni. Ackoliv tato
technologie existuje uz delSi dobu, teprve az soucasna
vypocetni technika je schopna pracovat s velikymi datovymi
sety (obsahujicimi miliony infracervenych spekter) a vyuzit
tak naplno potencial technologie FPA.

Novéjsi technologii v oblasti infracerveného
zobrazovani je technologie kvantového kaskadového laseru
(QCL). Principem je, ze QCL mikroskopy vyuzivaji jako
zdroj infracerveného zateni QCL laser namisto klasického
globaru. Kvantovy kaskadovy laser umozni emitovat zieni
omnohem vys§i intenzité¢ s nastavitelnou vinovou délkou.
Diky tomuto intenzivnimu zdroji zafeni je mozné vyuzit
mnohem vhodngjsi detekéni zatizeni jako jsou naptiklad FPA
bolometry, vyuzivané napt. v termokamerach. Tyto detekéni
systémy jsou schopné dosdhnout dosud nevidanych rychlosti
méteni (az 90.000 méfeni/sekundu), coz vede k moznosti
extrémné rychlého mapovani nebo dokonce k tzv. LIVE
infratervenému zobrazovani — je mozné pozorovat zmény
chemismu v prostoru vredlném c¢ase. S prostorovym
rozliSenim se s touto technologii dostaneme az na 0.2 pm.

Vyse zminéné technologie oteviraji zcela nové moznosti
v aplikacich jako je chemické zobrazovani tkani (viz obr. 1),
sledovani dynamickych chemickych procest v mikrométitku
v realném Case, sledovani zmén chemismu v prostoru.

Obr 1. FTIR-QCL mapa mikrotomového fezu organickou tkani
a barevna diferenciace mist s rozdilnym chemismem
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13L-06
IS REAXYS ABLE TO SUPPORT RESEARCH AND
TEACHING IN ALL AREAS OF CHEMISTRY?

PIOTR GOLKIEWICZ
Life Sciences Customer Consultant at Elsevier

Chemists in every field search for chemistry literature
and data. Rapid and easy access to experimental facts to
empower the full range of chemistry research and education is
becoming the main objective of modern scientific information
tools.

The traditional way of getting information via reading
full text articles becomes obsolete in the world of advanced,
Al based technology.

Reaxys (www.reaxys.com) is built on expert-curated
chemistry information and enriched with cutting-edge
technology. It is also the leading database for bioactivity data.
Scientists in corporate R&D and academia gain actionable
insights that lead to innovation, while saving time and money.
Reaxys also supports teaching excellence in chemistry
education.

Reaxys excerpts and quickly retrieves the most relevant
chemical information, so you can decide how and which
compounds to make with confidence, find state-of-the-art
routes to synthesize molecules with superior properties,
discover novel molecules with improved activities against
specified targets and stay current with updates on new
chemistry publications and patents.

What does it mean Modern Chemistry Database?

Modern chemistry database speaks the language of
chemistry, from an interdisciplinary view. Reaxys uses
machine learning to help researchers find, connect, and use
chemistry data from across disciplines and information
sources.

It is fast and easy — without sacrificing relevance.
Reaxys excerpts and organizes relevant chemical information,
for easier consumption. It includes a flexible query builder
with >500 property search fields.

It is useful for every researcher and student. With an
intuitive interface and workflows that can improve research
skills, Reaxys is for every chemist, from first-year students to
expert users.

What new content and functionalities were added to Reaxys in
the last 2 years?

Since 2020 Reaxys was expanded with new content,
more substances, reactions, properties and bioactivities.
New modules include new and upgraded Reaxys Medicinal
Chemistry with over 40 M bioactivities.
Finally, new Al based Predictive Retrosynthesis Tool is able
to predict chemical reactions that were never published with
unprecedented probability score.
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13L-07
METROHM CESKA REPUBLIKA s.r.o., seznamte se!

PETER BARATH

Metrohm Ceskd republika s.r.o.
office@metrohm.cz

Spole¢nost Metrohm AG byla zaloZena v roce 1943 ve
Svycarském Herisau panem Bertholdem Suhnerem. Nejdiive
se soustiedila na vyvoj a vyrobu radii, o které bylo v tehdejsi
valecné Evropé velky zajem, ale v povalecném obdobi se
spole¢nost pteorientovala na vyrobu pH metrd a o nékolik let
pozdgji na vyrobu prvnich titratori. Spole¢nost Metrohm AG
poji s Ceskou republikou nesmazatelné pouto diky
polarografii, za kterou obdrzel prof. Heyrovsky Nobelovu
cenu. Polarografie totiz spadd po mnoho desetileti do portfolia
spoleénosti Metrohm. Jelikoz nemél zakladatel Berthold
Suhne zadné déti a nemél tedy spole¢nost komu piedat,
rozhodl se v roce 1982 zalozit Metrohm nadaci, ktera se stala
vyhradnim vlastnikem spole¢nosti Metrohm AG. Tim
zakladatel zajistil spoleCnosti nezavislost a jistotu do
budoucnosti. Nadace spolecnosti si klade za cil rozvoj regionu
Apenzell, kde podporuje spolecenské, kulturni a vzdélavaci

v podani nadace, ktera se stard o rozvoj mladych studentd,
kteti pak casto spojuji svoji pracovni kariéru pravé se
spole¢nosti Metrohm AG. Ze spolecnosti Metrohm AG se
postupem casu stala globalni znacka premiové kvality. A aby
se dafilo udrzet tento vysoky standard, spole¢nost Metrohm
AG se rozhodla zfizovat dcefinné pobocky po celém svete
véetné Ceské republiky.

0n Meirohm ’

Obr. 1. Metrohm Ceska republika na veletrhu Laborexpo

Metrohm Ceska republika s.r.o. byla zaloZena v roce
2010 mateiskou spole¢nosti Metrohm AG z divodu
poskytnuti co mozna nejkvalitngjSich sluzeb vSem klientim
na Ceském trhu, ktefi se zajimaji o oblasti titrace, iontové
chromatografie, elektrochemie a spektrometrie. Filozofie
spolecnosti Metrohm Ceska republika je zalozena na
neustdlém vzdélavani vSech zaméstnancl tak, aby byli
schopni poskytovat ty nejkvalitnéjsi sluzby v oblasti servisu,
technické podpory a dalsi edukace klientd. Pro nase zakazniky
vyvijime analytické aplikace, které jsou Sité pfimo na miru
potfebam konkrétniho uzivatele a konkrétni technologie. Pro
vyvoj aplikaci ndm slouzi naSe aplika¢ni laboratof, kde si
nasledné mohou vSichni klienti otestovat jak vyvinuté
metody, tak i kvalitu samotnych pfistroji. Véci je totiz lepsi
jednou zkusit, nez tisickrat jen slyset.
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R. Herchel

M. HarmosSova, M. Kello,
E. Samolova, 1. Potocnidk

M. Chylii* L. Loghina,

A. Kaderavkova, M. Vicek

P. Janos, J. Edgrer, 0. Zivotsky,

J. Luniacek, 1. Safarik

M. Kepenova, M. Kello, M. Litecka,
1. Potocnak

G. Kuzderovd, Z. Vargova,

M. Rendosova, R. Gyepes,

P. Olejnikova, D. Sabolova, M. Kello

L. Lintnerova*, J. Korcova,
P. Herich, J. Valentova

L. Loghina*, M. Chylii,

A. Kaderavkova, M. Vicek

M. Matikova Malarova, E. Samolova,
P. Cmorejova, M. Vilkova

N. Miklasova*, P. Herich, J. Barroso-
Flores, J. Korcova, J. Leskovska,
P. Takac, J. Valentova

B. Oboriovd, L. Habala

E. Samsonova, P. Kutalek, P. Knotek,
E. Cernoskova, J. Schwarz

A. Sztula

B. Vranovicovd, K. Mitalova

Magnetic anisotropy in Co(Ili) single-ion magnets with coordination
number on the border between six and seven

Metal complexes of hydrazones and related ligands as bioactive
compounds

Large magnetic anisotropy in Co(II) sims derived from sulfonylated
ligands

Biologically active Zn(II) complexes with 5-chloro-7-nitro-8-
-hydroxyquinoline

The synthesis method influence on the cef; nanocrystal‘s shape and size

Enzyme-mimetic properties of cerium- and iron-oxides and their
composites

Antiproliferative active Cu(Il) complexes with nitroderivatives
of 8-hydroxyquinoline

Koordinac¢né zluceniny striebra s potencialne terapeutickymi
bioaktivnymi ligandami

Synthesis, sod mimetic and dna cleaving properties of copper(Il)
complexes derived from methoxybenzylamines

Substituted thiourea as an comprehensive agent in high-precision method
for the quantum dots shell increment

Vanadium(V) complexes with quinoline derivatives

Palladium(II) complexes with bioactive bisdemethoxycurcumin:
Cytotoxicity, DNA and HSA-binding

Syntéza a Stadium antiradikalovych vlastnosti komplexnych zlucenin
medi a redukovanych schiffovych zasad

Photoinduced expansion and microlens formation of Ge-As-S glass
surface

Derivaty 1,10-fenantrolinu pro pfipravu fotoaktivnich koordina¢nich
sloucenin

Interakcie zeleza s aminokyselinami ako biomolekulami

Sekce 4 — Organicka a bioorganicka chemie

Prednasky

4L-01

4L-02

4L-03

4L-04
41-05

4L-06

4L-07

4L-08
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V. Slachtova, D. Cappoen, M. Sebela,
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M. Budovska, R. Michalkova,

J. Mojzis, V. Viglasky
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V. Cirkva

M. GaSparova, D. Kendrova,
Z. Tokarova

T. Masek, V. Chmela, L. Prener,
S. Dekoune, U. Jahn

P. Krdlovad, M. Soural

M. Jabczun, V. Nosek, J. Misek

New agents for the treatment of drug-resistant mycobacterium
tuberculosis

Syntéza a antiproliferaény potencial bis-indolovych substancii

Piepdlovani pomoci flavinti: Od inspirace ptirodou k aplikacim

v organické syntéze

Fotochemicka pfiprava helicent

Cyklizacia tiofén dikyanonitrilov na zliceniny ftalokyaninového typu

From phenolics to alkaloids — adventures in total synthesis
Divergentné orientovana syntéza vychazejici

z 2/4-nitrobenzensulfonamid jako kli¢ovych intermediatd
New methods for synthesis of sulfonimidamides and related compounds
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M. Strnad

V. A. Bhosale, M. Nigrini,
M. Dracinsky, I. Cisarovd, J. Vesely*

74. sjezd chemiki Seznam ptispévku
Study of a new approach to bis(hetero)aryl diazenes
Elektrondeficitni dendraleny: Syntéza a reaktivita

Pentacyclic triterpenes with strong neuroprotective activity in SH-SYSY
cells in two neurodegeneration models

Enantioselective desymmetrization of 3-substituted oxetanes

Sekce 4 — Organicka a bioorganicka chemie
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D. Chrenko, J. Pospisil
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J. Svobodova, K. Musilek

M. Kolarik, L. Brulikovd

V. Kolarikova, L. Petraskova,
V. Kren, K. Valentova

J. Kristek, J. Pospisil

E. Reznickovd, S. Krajéovicova,

M. Perina, M. Kovalova, M. Soural,
V. Krystof

D. Malinak, T. Zorbaz,

T. Hofmanova, R. Andrys, M. Psotka,
J. Svobodova, L. Prchal, Z. Kovarik,
K. Musilek

E. Prchalova, D. Malinak,
J. Svobodova, L. Fresser, R. Andrys,
Z. Heger, K. Musilek

R. Sokol, L. Jedinak, P. Cankar

J. St¥skala, F. Nevrika, L. Tranova

N. Stastnd, F. Zalesdk, J. Pospisil

D. Vyslouzilova, J. Pospisil

P. Krdlova, K. Zdkovd
L. Pospisilovd, M. Soural*

2,3-Dihydrobenzofurany jakozto okouzlujici sekundarni metabolity rostlin

Syntéza neolignanového skeletu pomoci katalyzy zalozené na vyuziti
tranzitnich kovii

Syntéza, Struktira a zmeny fyzikalno-chemickych vlastnosti
benzimidazolového derivatu aplikovaného ako chemosenzor pre toxicky
organicky reagent

Novel modified pralidoxime derivates as potential reactivators

of organophosphate-inhibited cholinesterases

Synthesis and in vitro evaluation of non-symmetrical monoquaternary
ammonium salts as potential reactivators of inhibited cholinesterases

New thiazolidinedione derivatives as potential antibacterial agents
Sulfated metabolites of flavonoids

Heterocyklické sulfonamidy ako chirdlne H-donory a Brenstedové
kyseliny s laditelnymi vlastnostami pre organokatalyzu

Modulace FLT3 a CDKO9 v buiikach akutni myeloidni leukémie pomoci
technologie PROTAC

Halogen-substituted pyridinium oximes reactivating cholinesterases
inhibited by nerve agents

In vitro evaluation of bodipy labeled bisquaternary amonium salts used
as reactivators of inhibited acetlycholinesterase

A preliminary study of asymmetric Diels-Alder reaction with axially
chiral amides

Regioselektivni substituce purinovych derivati v poloze N terciarnimi
zbytky
De novo syntéza heteroaryl sulfonamid

Syntéza ptirodnich fytosloucenin patticich do rodiny coumestani

Syntéza 2,3-disubstituovanych chinolin-4-karbonitrili pomoci
Truce-Smile pfesmyku fenacyl-4-nitrobenzensulfonamidi
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Sekce 5 — Fyzikalni chemie a materialova chemie

Prednésky
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V. Svorcik, Z. Kolskd, O. Lyutakov

R. Ostruszka, D. Pulpa’rvlova',
P. Novak, D. Jirak, K. Siskovad*

Theoretical DFT-D3 study of interactions between montmorillonite clay
and different polymers

Interaction of small molecules with biological membranes

Metody ziskavani nanocastic oxidu Zeleznato-Zelezitého o ruzné
morfologii

Methacrylated gelatin/alginate-based bioink precursors for 3D bioprinting

Ptiprava tenkych vrstev systému As-S-Se metodou spin-coating z roztoku
chalkogenidového skla As,S; dopovaného elementarnim Se

Meéfeni povrchového a mezifazového napéti viskdznich materiali: metoda
visici kapky a relaxace tvaru

Physicochemical properties of selected imidazolium chloride ionic liquids
in tetraethylene glycol

Ptiprava a charakterizace nanostrukturovanych povrchti pro riizné
aplikace

Teoretické studium rentgenové fotoelektronové spektroskopie

2D materiala

Roubovani sttibrnych nanokuli¢ek a nanodesticek na plazmatem oSetfeny
PET: Vliv tvaru nano¢astic na antibakterialni aktivitu

Materialové struktury pro vyuziti CO,, H,O a slunce. Pfiprava

a charakterizace

Bimetalické nanokompozity obsahujici fluorescentni Au nanoklastry
a superparamagnetické Fe(III) ¢astice

Sekce 5 — Fyzikalni chemie a materialova chemie
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5P-01
5P-02
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5P-04
5P-05
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E. Noskovicovd, J. Orsag, D. Lorenc

J. Novakova, E. Noskovicova,
D. Lorenc, M. Jerigovd, D. Veli¢

J. Orsdg, D. Veli¢

Corrosion of partially submerged samples in molten flinak salt
Krystalové inzenyrstvi molekularnich materialii pro nelinearni optiku —
soli N,N-dimethylbiguanidu

Plasmonic nanosilver-modified surfaces for photothermal therapy

Forenzna analyza povystrelovych splodin pomocou hmotnostnej
spektrometrie sekundarnych iénov

Electrical conductivity of the molten systems of (LiF — CaF,).,, — NdF3;
and (LIF - NaF)cut - NdF3
Katalytick4 hydrogenace CO,

Towards gas detection by THz four-wave mixing in bulk media

Promising alternatives of cobalt-free promoters in UPR: Evaluation
of gelation and exotherm behaviour

Dizajn MPOF vlakna pre THz §tvorvinové zmieSavanie
Geometry of laser post-ionization secondary ion mass spectrometer

Fluorescencna spektoskopia supramolekulového komplexu
cyklodextrin-kumarin C500
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D. Panacek, L. Kvitek, R. Vecerova,
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Sekce 6 — Biochemie
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Sekce 6 — Biochemie
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A. Gucky, M. Kozurkova,
S. Hamulakova
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S. Sovova* D. Radova, D. Sabolova,
Z. Kudlickova

74. sjezd chemiki Seznam ptispévku
Studium povrchovych vlastnosti pevnych latek pomoci iGC

Restoration of antibacterial activity of inactive antibiotics via combined
treatment with silver based antibacterial nanomaterials at non-toxic
concentrations to human cells

Molecular dynamics simulations of sodium sulfate in water

Detekce glyfosatu pomoci povrchem zesilené Ramanovy spektroskopie
za pouziti nanocastic stiibra zlata

Infracervena spektroskopia tepelnej degradacie vitaminu C

Analysis of porosity evolution in permanent grassland soil through
the seasons

Zelena syntéza stiibrnych nanocastic extraktem z vinnych lista

Restoration of antibacterial activity of inactive antibiotics via combined
treatment with silver based antibacterial nanomaterials at non-toxic con-
centrations to human cells

Redukce oligonukleotidl tvoticich cytosinové tetraplexy na rtut'ové
elektrodé

Chovani guaninovych kvadruplexti na povrsich elektrod

Nové akridin-bis-tiomocovinové ligandy s vysokou selektivitou
k i-motivom DNA

Kyselina arachidonova a jeji nitrovana forma: chemismus a biologicka
aktivita

Synthesis and spectroscopic study of novel coumarin derivatives
as DNA-interacting agents

2,9-disubstituted acridine derivatives — interaction with DNA
and topoisomerase |

Extracellular electron transport by proteins

Determination of the binding affinities of novel indole-chalcone hybrids
with bovine serum albumine and CT DNA

Sekce 7 — Chemické vzdélavani a historie chemie
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7L-02
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M. Kratky

1. Lorencova

K. Petrzelovd, K. Sadilkova

V. Svandovd, P. Pospisil, J. Hruba

P. Smejkal, L. Mika, C. Pirola,
A. Pedretti, C. Jolivalt, N. Koupilovd

T. Feltl, P. Smejkal
M. Tepld

Inovace predmétu aplikovanad chemie a moderni metody chemického
vyzkumu na pedagogické fakulté masarykovy univerzity

Vyuka chemie na Z$ a SS z hlediska kurikularnich dokumentt

Interaktivni mooc kurz ,,Vyznam radiochemie a jaderné chemie pro nasi
spolecnost™

Ptib&h objevovani vitamind

Chemik Emil Votocek a nové nalezené archivalie

Webové stranky ,,Chemie Zije* — interaktivni mapa chemického primyslu
Webové portaly na podporu vyuky chemie a studentti ucitelstvi

Nanome — vyuka chemie ve virtudlni realité

MoleGraph — $kolni méfici systém svépomoci
Dynamicka vizualizace ve vyuce a jeji vliv na zaky
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Sekce 7 — Chemické vzdélavani a historie chemie
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7P-03

7P-04
7P-05

D. Bardnkovd, R. Krapadcek,
K. Trckova

L. Gramblickova

J. Kropacek*, M. Mucha

M. Pekar
H. Tkacikova, K. Trckova

Sekce 8 — Termicka analyza
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A. Dvurecenskij, J. Marnka,

D. Galusek

A. Prnova, J. Michalik, B. Pecusovad,
R. Klement, J. Valuchova, D. Galusek

J. Shanélovd, P. Honcova, J. Malek

P.Simon, Z. Cibulkovd, T. Dubaj

V. Slovaik

S. Sorokina, B. Smetana,
L. Drozdova, S. Zla, M. Kawulokova

P. Sulcova

A. Vykydalovd, J. Rychly,
E. Matysova, Z. Spitalsky

M. Zavadil, V. Placek

G. Zelenkova, V. Slovik

0. Zoba¢, L. Karpiskova, A. Kroupa

Didakticka hra ve vyuce anorganické chemie

Vplyv respiratorov na rozpoznavanie emocii ziakov zakladnych $kol
na Slovensku

MozZnosti zafazeni tématu nanotechnologie a nanomaterialy do vyuky
na stfedni skole

Gustav Jaumann a historie (nejen) reologie
Chemie je vSude, kam se doma podivas

Povrchové napéti v tavenindch a podchlazenych taveninach
chalkogenidovych sklotvornych material

Determination of materials residual stability after combined ageing

Studium polykondenzace resorcinolu s formaldehydem pomoci teplotné
modulované DSC

Srovnani vody a benzenu jako testovacich kapalin pro DSC
termoporometrii mezoporéznich uhlikid

Vplyv teplotného Zihania na magnetické vlastnosti Bi dopovanych
gelenitovych skiel

Study of thermal and pl properties of Er’* doped aluminate glasses,
impact of crystallinity on PL properties

Stanoveni rychlosti ristu krystald a nukleace ve skelnych materidlech
Considerations on the isoconversional principle

Kvantitativni vyuziti TG-MS k analyze uvolnénych plyni —
metodologické poznamky

Experimental and theoretical study of specific heats and phase
transformation temperatures of alloys based on Fe-C-Cr-Ni depending
on composition and temperature

Cinnost odborné skupiny termické analyzy

Influence of flame retardants on the flammability of epoxides studied
by cone calorimetry

Termicka analyza elastomert
Termoporometrie: Jak je mozné charakterizovat velké mezopory?

Vyuziti mérné tepelné kapacity intermetalik pfi modelovani fazového
diagramu Al-Ge-Mg metodou calphad
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Sekce 9 — Porézni materialy
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M. Almasi

D. Buzek* V. Zlamalova, S. Adamec,
J. Demel, K. Lang

J. Dédecek, H. Jirglova,

M. Lemishka, zjl Kornas,

K. Mlekodaj, S. Sklendk, E. Tabor

J. Demel, D. Biizek, K. Skoch,

M. G. S. Londesborough

P. Gemeiner, T. Buchlova,

M. Pavlickova, M. Hatala,

P. Veteska

A. Haskovd, B. Bashta, K. Zitovd,
E. Vrbkova, E. Vyskocilovd,
J. Sedlacek

L. Havelkova, B. Bashta, J. Sedlacek

J. Lang, J. Bednarek

M. Pavlickova, M. Hatala, J. Vida,
T. Homola, P. Gemeiner

D. Sorm, B. Bashta, L. Sekerovd,
E. Vrbkova, E. Vyskocilova,

J. Sedlacek

T. Zelenka

Sekce 9 — Porézni materialy

Postery
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Sekce 10 —

Prednasky
10L-01

10L-02

B. Bashta, J. Sedlacek, J. Sokol,
J. Brus

M. Hatala, M. Pavlickova,
P. Gemeiner, O. Sarakhman, L. Svorc

D. Princik, V. Zelendk
L. Zauska, M. Almasi

Prumyslova chemie

R. Kalouskova, V. Benesova,
A. Sokolohorskyj, L. Malinova,
J. BroZek

J. Hubdacek, J. Lederer, P. Kuran

74. sjezd chemiki Seznam ptispévku

Metal-organic frameworks of MOF-76 family for environmental
applications, heterogeneous catalysis and energy storage

Vyuziti metal-organickych siti (MOFU) v environmentalni praxi — cesta
spasy nebo nesplnitelny sen?

Activation of molecular oxygen by its splitting over binuclear transition
metal ion sites stabillized in alumosilicate zeolite matrices

Aktivovany boran — novy druh porézniho polymeru

Tlacené elektrody na baze biocharu a tetraisopropoxidu titanic¢itého
pre farbivom senzibilizované solarne ¢lanky

Porézni hypersesitované polyacetyleny s iontovymi segmenty
pyridiniového typu

Funkcionalizované porézni organické polymery pro sorpéni a katalytické
aplikace

Impregnation of porous materials with ionic liquids and their application
in sorption of pollutants and antimicrobial tests

Tlacené flexibilné grafén oxidové vrstvy redukované nizkoteplotnou
plazmou

Hypersesitované porézni polyacetyleny s achirdlnimi a chirdlnimi
organometalickymi segmenty

Metoda fyzisorpce plyni: neobvyklé tvary izoterem

Hyper-cross-linked polyacetylene polymers with schiff base segments.
Texture and properties modification via template approach

Tlacou zhotovené vrstvy obsahujlice biochar pre senzorické aplikacie
Metal-organic frameworks containing fluorinated ligands

Mesoporous silicas with pei-modified surface for heavy metal ions
capture from wastewater: effect of morphology

Syntetické polymery v knihovnich fondech

Dehalogenace kapalnych produktii z pyrolyzy plast pro petrochemické
vyuziti
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Prumyslova chemie

Z. Haz'ddchovcz, E. Kuzielova,
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S. Budzdk

Sekce 11 — Chemie prirodnich latek
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www.blocktechnology.cz
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