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Zrcadlo chemie 7 Cech a Slovenska

Ackoliv je nékdy Praha (a Prazaci) kritizovana nékdy za ,, pragocentrismus “, je s podivem, Ze tato tendence nekorelu-
Je s mistem poradani tradicniho sjezdu slovenskych a ceskych chemikii. Pokud budeme hovorit o ,,neddavné““ minulosti, pak
si pamétnici jisté vybavi rok 1976, kdy se v Praze konalo Valné shromazdéni CSCH, spolu s 32. spolkovym sjezdem a roky
1982 a 1991, kdy se na VSCHT konaly 38. a 47. sjezd ceskych a slovenskych chemikii. V celé historii se pak konal v Praze
sjezd 1. (1880) az 10. (1946) a poté pouze 25. (1966, usporadany mj. i na pocest stého vyroci spolku, ve dnech 4.-8.7.
spolecné s Polarografickym kongresem, pricemz slavnostni zahdjeni se konalo dokonce ve Smetanove divadle), a sjezdy
vySe uvedené. Odmitnuti pragocentrismu zaznamenali organizatori i uredné, kdy uctiva zadost o patronat nad sjezdem byla
z utrob prazského magistratu oslySena.

S povzdechnutim musime vzpomenout pamdtnych sjezdii, kterych se ucastnilo az na 2000 ucastnikii a zalitovat, Ze
v dnesni dobé, kdy je nutno vykaznim rivistiim predkladat platnd hldSeni v jazyce ceském a uihledném o tom, ,, kolik se oko-
valo koni a kolik se letos sklidilo brambor®, je ucast na sjezdu chemikii privatni extempore, které si pravovérny chemik
dopreje pro vlastni potéchu, pripadné pro setkdni se starymi ¢i mladymi prateli a kolegy, a které mu v onom bldznivém
honéni se za ,, bobriky “ mnoho nepomiize. Avsak nemélo by tomu tak byt, sjezd by mél byt vysostnou marketingovou prilezi-
tosti predvést ,,to nejlepsi z kuchyné* Siroké verejnosti a obhdjit to v Siroké diskusi, ¢imz dotycny nejen ziskd ,, pouvoir“
k dalsimu cinéni, ale i véhlas a slavu a i to, ze si o ném bardi budou dlouho vypravet u taborovych ohiii.

Nicméné i zde miize ¢lovéka ohrat pohled na (zejména plendrni) predndsejici, kteri nelenili a na shromdzdéni vérnych
prednesou to nejlepsi, co umi, a pokusi se to priblizit posluchacstvu tak, aby si ucitel odnesl kousek pro své studenty, prii-
mysinik pro pouceni o vztahu , haute chimie®, kvalifikované a obezietné chemické vyroby a dopadu na kvalitu lidského
Zivota, a skoro kazdy i védomosti, jak varovat své syny a vauky pred tim, co ,,zla chemie nabizi na pokoutném trhu at jiz
ku pésténi svalstva, mozku, ¢i pseudopotéseni.

Radost pozorovatele je o to vétsi, zahlédne-li na sjezdu nejen koryfeje ceské chemie, ale i stiedoskolské studenty, pre-
zentujici vysledky, které vypracovali ve spoluprdaci s badatelskymi institucemi, nebot tak by to mélo byt, a takové je viastné
mimo jiné i poslani jak chemickych spolkii, tak spolecnych sjezdii. Pokud navic se zalesknou na hrudi chemikii z nasich rad
uznani a ba i metaly, pozorovatel v posledni den sjezdu ulehne do loze spokojen ve svém doupéti a vi, ze dilo se dari.

Pavel Drasar
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PL-01
PREKVAPIVE OBJEVY VE SVET;?:
NEKOVALENTNICH INTERAKCI

PAVEL HOBZA

Ustav organické chemie a biochemie, AV CR, 166 10 Praha
a Regionalni centrum pokrocilych technologii a materiali,
Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta University
Palackého v Olomouci, 771 46 Olomouc, Ceskd republika
pavel.hobza@uochb.cas.cz

Svét nekovalentnich interakci se zdal byt na konci minu-
1€ho stoleti uzavien a zadné prevratné objevy se v této oblasti
neodekavaly. Realita vSak byla jind. Prvni velky objev se
tykal vodikové vazby. Vodikova vazba Z-H...Y, kde Za Y
jsou elektronegativni prvky a atom Y ma piebytek elektrond,
se po témét 100 letech dockala nové definice'. Tato byla od-
povédi na objev nepravé vodikové vazby charakterisované
modrym (a nikoliv ¢ervenym, jak se doposud vétilo) posunem
vibraéni frekvence Z-H (cit.?). Nasledoval objev dvouvodiko-
vé vazby Z-H...H-Q. V krystalu byly nalezeny struktury, kde
jsou dva vodiky umistény prekvapivé blizko, ¢asto pod 2 A.
Vysvétleni bylo prosté, zatimco atom Z byl elektronegativnéj-
81 nez vodik, a proto byl naboj na H kladny, atom Q byl elek-
tropositivnéjsi, a proto byl naboj tohoto H zaporny. Dvouvo-
dikova vazba je tak zplsobena elektrostatickou atrakci mezi
parcialng kladné a zaporné nabitymi vodiky®. Posledni objev
je asi nejvice prekvapivy. Opét v krystalech byly nalezeny
tésné kontakty mezi halogeny kovalentné vazanymi na uhlik
a elektronovymi donory. Tato vazba byla nazvana halogenova
a samoziejmé budila rozpaky®. Pfeci vime, 7e halogeny jsou
elektronegativnéjsi nez uhlik a proto musi byt formalné zapor-
n¢ nabity. Totéz ale plati pro elektronové donory a také ony
nesou formaln¢ zaporny naboj. Podle Coulombova zakona je
interakce dvou zadporné nabitych atomi repulsni. Vysvétleni
tohoto jevu bylo nalezeno v nerovnomérném rozlozeni elek-
tronové hustoty v kovalentné vazanych halogenovych ato-
mech, kde na vrcholu halogenu (na opacné strané kovalentni
vazby) byla lokalisovana oblast kladného potencialu, tzv.
o-dira.

V piednédsce budou zminény mechanismy téchto interak-
ci, jejich ptivod a také velmi Siroké aplikace v chemii, biologii
a materialovych védach.
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PL-02

ALDOLOVA REAKCE A ORGANOKATALYZA:
PRINCIPY, MECHANISMUS A PQUZITI

V ENANTIOSELEKTIVNI SYNTEZE

PAVEL KOCOVSKY

Katedra Organické Chemie, Universita Karlova
Hlavova 8, 12843, Praha 2, Ceskd republika
Pavel.kocovsky@natur.cuni.cz

Pocatek tietiho milenia byl ve znameni nové filozofie
v organické syntéze, pro niz se ujal nazev organokatalyza. Ta
je zaloZena na pielomovém objevu, ze malé organické mole-
kuly mohou katalyzovat synteticky vyznamné enantioselektiv-
ni reakce podobné jako enzymy nebo transitni kovy. K hlav-
nim vyhodam organokatalyzatori patii jejich nizka toxicita,
snadna dostupnost, nenaro¢né reakéni podminky a znacna
versatilita.

Aminokyselina prolin a od ni odvozené sekundarni ami-
ny se od pfelomu tisicileti prosadily jako mimotadné tispé$né
chirdlni organokatalyzatory v enantioselektivnich reakcich,
pii nichZ jako intermedity vystupuji enaminy'. Naproti tomu
primarni aminy zacaly nachazet uplatnéni teprve nedavno,
nejspise kvuli zazité pfedstavé o jejich tendenci vytvaret sta-
bilni iminy spiSe nez reaktivni enaminy.

K pocate¢nim Gspéchim patii zejména organokatalytic-
ka aldolova reakce aldehydd, kde bylo dosazeno enantioselek-
tivity do té doby vyhrazené pouze fi§i enzymi. Zdafila se
i zkiizend reakce dvou nestejnych aldehydu, které se lisi napt.
svoji sterickou naro¢nosti: tak v kombinaci propionaldehydu
s isobutraldehydem prvy ptednostné generuje nukleofilni
enamin (pisobenim prolinu nebo jeho analogi), zatimco dru-
hy reaguje jako elektrofil. Rovnéz reakce mezi aldehydem
a ketonem byla Gispésné zvladnuta, nebot’ zde opét aldehyd pied-
nostné tvofi enamin, zatimco keton reaguje jako elektrofil.

Nejméné prizniva je v8ak kombinace dvou nestejnych
ketond a proto zatim existuji jen necetné piiklady, navic
mnohdy nepfili§ usp&dné'?. Jedna se tedy o tvrdy ofisek pro
syntetického chemika, spojeny s fadou problémt, jako je vza-
jemna reakce identickych partnert a zkiizena reakce ,,v opac-
ném smeéru‘, ale i to, ze produkt je mnohdy méné stabilni nez
vychozi komponenty, coz posunuje rovnovahu katalytického
procesu zpét k vychozim latkdm. Dosazeni dobré konverze
a vysoké selektivity proto neni trivialni a poléha jistym struk-
turnim omezenim: jeden z partner (A) musi byt reaktivng;si
jako elektrofil nez jeho partner B a pokud mozno neenolizo-
vatelny; naproti tomu partner B musi byt snadno enolizovatel-
ny a tudiz i snadno generovat enamin jako nukleofilni inter-
mediat. A toto v§e musi fungovat v katalytickém moédu, kde
proti sobé mohou pisobit nejriznéj$i rovnovazné stavy.

Tento ptispévek bude zaméfen na mechanistické a vypo-
Cetni studie zkiizené enantioselektivni aldolové reakce mezi
dvéma nestejnymi ketony, kde se nejlépe osvédcil leucinol 1
jako levny a benigni organokatalyzator. Modelovym elektro-
filnim a zaroven neenolizovatelnym partnerem byl zvolem
isatin (2), jehoz ketonickd funkce je aktivovana elektrony
odcerpavajici amidickou skupinou. Za nukleofilniho partnera
poslouzil aceton, jenz snadno vytvaii enamin a jehoz ketosku-
pina je méng elektrofilni nez ta u isatinu.
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Bylo zjisténo, Ze reakce nejlépe probihd pfi teploté mist-
nosti v CH,Cl, obsahujicim stopu vody a 10-20 mol.% leuci-
nolu’. Mechanistické a vypodetni studium odhalilo Gvodni
vznik oxazolidinu 3, ktery zaroveti slouzi jako “resting state”
katalyzatoru, a jehoz vznik je dramaticky katalyzovan isati-
nem, takze leucin je v jeho pfitomnosti kvantitativné spotfebo-
van béhem 10-15 min. Pfeména tohoto oxazolidinu na reak-
tivni syn-enamin 4, rovnéz katalyzovana isatinem (plsobicim
jako bidentatni donor/acceptor vodikového mistku), je kro-
kem uréujicim rychlost reakce, coZ potvrdil jak vypocet (AG”
= 24,0 kcal mol ™) tak isotopovy efekt (ku/kp = 2,7 pozorova-
ny u reakce s dg-acetonem). Reakce syn-enaminu 4 s isatinem
pak poskytuje hydroxyketon (S)—6 (pres TS 5)°.

Tato katalyticka reakce byla posléze pouzita k piiprave
fady produktl, vcetné biologicky aktivnich piirodnich latek
konvolutamydinu A a speraskantinu A. Navrzeny mechanis-
mu téz prispél k prisouzeni absolutni konfigurace nékterych
z nich.

R
R
>* \ Isatin \/ Isatin
HN OH g (s @ HN  OH
>
0 -H,0 o\ AG*=240
3 kcal mol”! 4
-

R

HE
HO '\]/
), ol
O RO P H N
QO = —Y H
-1
N
N"So

6 (87%, 94% ee) 5 (AG”=11.6 kcal mol™)

Convolutamydine A
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Tato prace vznikla za podpory EPSRC (UK), Axel Wenner-
Grenovy nadace (Svédsko) a Grantové Agentury CR (grant
14-314198).
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PL-03
FOTOVOLTAICKE PROCESY NA NANOTUBULARNI
TITANII A HYBRIDNICH CHROMOFORECH

JAN M. MACAK

Centrum materialii a nanotechnologii, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Nam. Cs. Legii 565,
530 02 Pardubice, Ceskd republika

Jjan.macak@upce.cz

Prezentace bude adresovat problematiku solarnich ¢lan-
kt 3. generace, které jsou zalozeny na kombinaci anorganic-
kych a organickych materiald. Tyto hybridni ¢lanky maji
celou fadu zajimavych vlastnosti a parametru, jako napf. pru-
hlednost, flexibilita, schopnost efektivné vyuzit i nizké inten-
zity osvitu, apod., které je preduruji pro SirSi vyuziti
v porovnani s klasickymi kiemikovymi solarnimi ¢lanky. Tyto
vlastnosti budou diskutovany i s ohledem na aplikacni piilezi-
tosti. Prezentovany budou zejména ty typy solarnich ¢lanku,
které se opiraji o vyuziti oxidu titani¢it¢ho (v riznych morfo-
logiich) v kombinaci s vhodnymi chromofory.

PL-04
KONTROLOVANE LATKY Z POHLEDU VEDCE
A KRIMINALISTY

MARTIN KUCHAR*"*

 Ustav chemie pFirodnich latek, ® Laborator forenzni analyzy
biologicko aktivnich latek, Vysoka Skola chemicko-
technologickd v Praze, Technickd 5, 166 28 Praha, © Narodni
ustav dusevniho zdravi, Topolova 748, 250 67 Klecany
martin.kuchar@vscht.cz

Fenomén masového rozsiteni Novych psychoaktivnich
latek (NPS) ma v poslednich letech eskalujici trend. Setkava-
me se snimi jak vpodobé legalné prodavanych ptipravka
oznacovanych ,legal highs“, padélku 1é¢iv, rostlinnych smési
nahrazujicich marihuanu nebo dokonce ve formé¢ sbératel-
skych predmétl. V souCasné dobé pocet zndmych latek
z kategorie NPS ptesahl 500, vice nez polovina z nich se obje-
vila v letech 2013-2015. O zdravotnich disledcich vypovida
i epidemie intoxikaci a umrti v roce 2015.

Zatimco v Ceské republice se NPS prodavaji jako levna
nadhrada metmfetaminu a v Anglii Gsp&$né nahradily kokain,
tak v Mad’arsku nahradily téméf kompletné tradi¢ni trh klasic-
kych drog. Vétsina zachycenych latek patii do nékolika struk-
turné podobnych skupin, které kopiruji farmakofor klasickych
drog. Jedna se piedevsim o stimulanty, entaktogeny a haluci-
nogeny. V posledni dobé¢ se vsak setkdvame i s nebezpecnou
skupinou syntetickych opiatii a disociativnich anestetik.

U vétsiny NPS vsak nejsou dostupné informace o me-
chanismu u¢inku, akutnich a dlouhodobych rizicich uzivani
a o potencidlu vyvolavajici zavislosti. Rada latek byla poprvé
v literatufe popsana az po jejich analyze na forenznim nebo
toxikologickém pracovisti. Chybéjici informace o jejich meta-
bolismu a nedostupnost analytickych standardt ztézuji identi-
fikaci a spravnou diagnostiku intoxikace. Zacinaji se tak obje-
vovat mezioborové neuropsychofarmakologické prace, které
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se zamé&fuji na komplexni charakterizaci NPS z pohledu toxi-
city, behavioralnich vlastnosti, zmapovani jejich ptisobeni na
receptorové urovni a jejich identifikaci ve slozité biologické
matrici.

Z kriminalistického hlediska jsou intenzivné studovany
syntetické cesty piipravy NPS a identifikovany mozné prekur-
zory vyroby. Pfedev§im v poslednich dvou letech se syntéza
NPS zacind ptesouvat z asijského regionu do Evropy, kde
byly ohaleny velké nelegélni laboratote syntézy NPS, pfipad-
né¢ manufaktury pro finalizaci NPS v podobé¢ ,,legal highs®.
Ultrastopova analyza NPS, zaméfena na urceni profilu necis-
tot, ndAm muze poskytnout informace nejen o novych syntetic-
kych pfistupech a pouzitych prekurzorech, ale také propojit
jednotlivé pfipady zachytii a odhalenych nelegalnich vyroben.

Informace o pouzivanych prekurzorech jsou vyuzity pii
tvorbé legislativnich opatfeni a regulaci obchodu a nakladani
s prekurzory drog. Informace jsou vyhodnoceny v pracovni
skupiné pod Evropskou komisi. Péknym ptikladem je zataze-
ni latky zndmé jako APAAN v roce 2014 do kategorie 1 pre-
kurzord drog. Pon¢kud komplikovangj$i situace panuje
v legislativnich opatfenich, ktera se tykaji samotnych NPS.
Kromé zavaznych mezindrodnich umluv, které pokryvaji
znamé klasické omamné a psychotropni latky, jsou legislativ-
ni opatieni ve vztahu k nakladani s NPS ¢isté na narodni Grov-
ni. Napti¢ Evropskou unii se tak setkavame s riznymi legisla-
tivnimi piistupy, které vychéazi z narodnich pravnich zvyklos-
ti. V Evropské unii pfevazuje taxativni model vy¢tu kontrolo-
vanych latek, ktery pfinas$i pravni jistotu vyrobcm, prodej-
ciim a distributorim chemickych latek. Na druhou stranu je
velmi nepruzny a kazda legislativni zména je ¢asové velmi
naro¢na. Naopak genericky pfistup, prevazujici ve statech
s anglosaskym pravnim systémem, je velmi pruzny a je scho-
pen podchytit znamé, ale i nové objevené NPS. Latky jsou
v tomto systému definovany obecné pomoci Markushovych
vzorct. Nevyhodou se vSak ukazuje ur¢itd mira pravni nejis-
toty a riziko, ze fada potencidlné zajimavych latek, je takto
vyloucena pro prumyslové a ¢asto 1 vyzkumné vyuziti.

Komplexni mezioborové studium NPS ptinasi potiebné
podklady pro legislativni zmény na narodni, ale i mezinarodni
urovni. Soucasti podptirnych informaci jsou také epidemiolo-
gickd data a hlaseni narodnich kontaktnich bodd vEasného
varovani pod zastitou Evropského monitorovaciho centra pro
drogy a drogové zavislosti (EMCDDA). Soucasné farmakolo-
gické studie vybranych NPS jsou zaméfeny naptiklad na met-
hoxetamin, 2C-B, MDAI, piperaziny, kathinony, syntetické
kanabinoidy a opioidy. Ukazuje se, ze tyto latky vykazuji
oproti klasickym drogam niz§i prevalenci uzivani, na druhou
stranu vSak mnohem vice poskozuji zdravi a vyznaduji se
znaénym adiktivnim potencidlem. Béhem behavioralnich
a toxikologickych studii byl zjistén mechanismus G¢inku fady
NPS. Mezi nezadouci G¢inky pii uziti patii napiiklad hyper-
termie, tachykardie a selhani ob&hového systému. Vysoce
potetni syntetické opiaty jsou naopak znamé depresi dechu
a komatdznimi stavy. Ziskana data jsou dostupna v aktualné
vytvofeném informaénim databazovém systému NPS, ktery
slouzi klinickym toxikologlim a forenznim expertim.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MVCR
VG20122015075.
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P-GLYKOPROTEIN - MEMBRANOVY
TRANSPORTER SPOSOBUJUCI VIACLIEKOVU
REZISTENCIU NADOROVYCH TKANIV.
(IMPLIKACIE PRE NAVRH EFEKTIVNYCH
CHEMOTERAPEUTIK)

ALBERT BREIER?, ZDENA SULOVA®

@ Ustav biochémie a mikrobiolégie FCHPT STU, Radlinského
9, 812 37 Bratislava, ® Ustav molekuldrnej fyziolégie a geneti-
ky SAV, Dubravska cesta 9, 840 05 Bratislava, Slovensko
albert.breier@stuba.sk

P-glykoprotein (P-gp) je transportna ATPaza plazmatic-
kej membrany, ktora dokaze ucinne odstranovat nenabité
latky hydrofobnej povahy z vnatorného priestoru buniek. Bol
ako prvy ¢len génovej rodiny ABC (4TP-Binding Cassette)
transportérov objaveny v roku 1976'. Vo fyziologii Zivodi-
chov zohréva délezita ulohu pri latkovej vymene, sekreénych
procesoch a ochrane $pecializovanych tkaniv proti toxickému
poskodeniu. V pripade jeho expresie v nadorovych tkanivach
je najcastejSou molekularnou pricinou utlmenia citlivosti neo-
plastickych buniek na Siroka Skalu protinddorovych
terapeutik®, ktori pozname z literatury ako viacliekovu rezis-
tenciu (multidrug resistance, MDR). Tento protein je Casto
oznacovany ako promiskuitny z dévodu jeho Sirokej substra-
tovej Specificity pre latky s rozli€nou chemickou $trukturou
aroznymi mechanizmami farmakologického G&inku®. Medzi
jeho substraty patria latky ako: kolchicin, etopozid, doxorubi-
cin, vinblastin, ale aj rozne lipidy a steroly, DNA interkala¢né
latky (etydiumbromid), linearne a cirkularne peptidy
(valinomycin a gramicidin), bilirubin, srdcové glykozidy,
rozne imunosupresory, glukokortikoidy a tiez inhibitory HIV
proteaz a nenukleozidové inhibitory reverznej transkriptazy
a mnohé d’alSie. Tato transportna ATP4aza méze byt’ v nddoro-
vych bunkach pri¢inou niekol’ko stonasobného znizenia ich
citlivosti vo&i substratom P-gp*’. Preto byva P-gp &astou
pri¢inou zlyhavania chemoterapie nadorovych ochoreni. Toto
iniciuje zdujem vyskumnikov na otdzky zabranenia jeho ex-
presie v nadorovych bunkach alebo inhibiciu jeho aktivity.
Tieto otazky budu blizsie rozobraté v predlozenom prispevku.

Nase laboratoria su podporené projektmi: APVV-14-0334,
VEGA 2/0182/13, 2/0028/15, 2/0156/16 a Vyskumnou agentii-
rou SR v ramci projektu: ,, Dobudovanie infrastruktury pre
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moderny vyskum civilizacnych ochoreni (ITMS
26230120006).
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MODERNI CHEMIE V KOSMETICE
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Ackoli se snaha nebo trend ,,vypadat dobie“ zda byt
fenoménem poslednich dekad, je opak pravdou. Je ziejmé, Ze
vzhled byl dulezity i pro zeny a muze ptedchozich civilizaci.

Pravé piipravky a postupy, které z dneSniho pohledu
nazyvame kosmetickymi ptipravky (KP), hraly vzdy dilezitou
roli pfi uspokojovani potieb za ucelem zlepSeni vzhledu.

Kosmetika v sob¢ nejenom odrazela specifika jednotli-
vych kultur, ale zaroven se ménila na zakladé rozvijejich se
znalosti o lidském organismu a vzristajicim povédomi o fyzi-
kélnich a chemickych vlastnostech latek a smési, které se se
pouzivaly jako ingredience. Béhem casu se tak ménila nejen
slozeni, ale i funkce a smysl jejiho pouziti. V jistém slova
smyslu je mozné pohlizet na slozeni KP, jako na dikaz
o urovni chemickych znalosti v daném ¢ase a miste.

I zmény, kterymi kosmetika prochazi v posledni dobé,
v sob¢ zobrazuji tlak, ktery je uplatiiovan na dalsi primyslové
obory. Bezpednost spotiebiteld je povazovana za naprostou
samoziejmost, nicmén¢ ¢im dal vic je kladen diraz na envi-
ronmentalni a socialni aspekty produkce. V pfipadé KP toto
plati dvojnasobné, nebot’ toto odvétvi nese samo osobé jistou
davku vjemu a emoci, coz se miize negativn¢ projevit na na-
zorech Siroké vetejnosti. Piikladem mize byt odpor k riznym
skupinam latek, zaménovani rizika s nebezpec¢im a v postaté
obecné narustajici iracionalni ,,chemofobie®.

Pokud se poohlédneme zpét, pak jiz v predhistorickych
dobach byly pouzivany rtizné anorganické materialy ke zdo-
beni kiize. Ze starého Egypta a Mezopotamie je pak dolozena
jiz cela tada piipravka uréenych ke zdobeni pokozky, ¢i péci
o ni. Ostatné vyraz ,.kosmetika* vychazi z feckého xoountixog
(kosmétikos), "zkuSeny v upravovani a zdobeni a z xdouog
(kosmos), coz mimo jiné je mozné vykladat jako ,,fad“ nebo
,,ornament*, ¢i ,,ozdoba®.

KP pak mély v pribéhu ¢asu riznou dilezitost, nicméné
az 20. stoleti ptineslo velkou diverzifikaci nejen piipravku,
jejich funkeci, ale i hodnoceni bezpe¢nosti a ochrany spotiebi-
tele. Pfed druhou svétovou valkou nebyla kosmetika regulo-
vana podobné jako 1é¢iva a kosmetologie byla spi§ povazova-
na za prodej snl, nez za solidni védni obor. S rozvijejici se
industrializaci a pokroky u¢inénymi jak v chemickém pru-
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myslu  (petrochemie, organickd chemie, polymery),
v potravinaistvi a ve farmacii se objevila celd fada novych
ingredienci, formulaci a funkei KP.

Soucasn¢ stim se zacinaji objevovat i prvni snahy
o regulaci (klasifikace a znaceni — FDA (1966)). V zapadni
Evropé to pak byla smérnice 76/768/EEC, kterd umoznila
sjednotit pozadavky na KP, pticemZ polozila odpovédnost za
bezpecnost KP na stranu vyrobce. Tato mnohokrate revidova-
na smérnice pak slouzila v EU jako legislativni zaklad po
desitky let. Jiz vroce 1991 byl do této smérnice mimo jiné
zanesen zakaz prodeje KP, které byly testovany na zvitatech.
To vedlo v disledku, k investovani zna¢na energie do vyvoje
alternativnich metod. Diky tomuto pfistupu evropsky kosme-
ticky pramysl ziskal v této oblasti vedouci postaveni, které se
upevnilo 1 poté, co veSlo vplatnost nové nafizeni
¢. 1223/2009, ve kterém je zakotven i zakaz pouzivani ingre-
dienci testovanych na zvitatech pro téely pouziti v KP'. Ten-
to aspekt je nutno brat jako politické rozhodnuti, které na
uréitou dobu znevyhodiuje evropské vyrobce kosmetiky,
nebot’ v soucasné dobé jesté neexistuji spolehlivé alternativni
metody k testim na zvifatech (toxicita po opakované davce,
reprodukéni toxicita, toxikokinetika). Stejné jako chemicky
primysl je i kosmetika z hlediska hodnoceni bezpe¢nosti
postavena pied nové otdzky jako je hodnoceni vlivu latek
s endokrinni aktivitou, ¢i dlouhodoba expozice smési latek
v prahovych koncentracich.

Co se tyce vyvoje novych typtt KP je pozornost urc¢ena
predevsim na takzvanou funk¢ni kosmetiku (cosmeceuticals).
KP uz nejsou zaméreny pouze na zménu vzhledu, ¢i ovliviio-
vani ving, jak tomu bylo v minulosti, ale ptimo zlepsuji vlast-
nosti zevnich cilovych ¢asti téla (pokozka, kozni adnexa,
zevni pohlavni organy), zubi a sliznice dutiny Gstni.

Diky velmi silnému konkurenénimu prosttedi je kosme-
ticky primysl neustdlen nucen zvySovat kvalitu a ucinnost.
Pokud se naptiklad soustfedime na Sampon, pak piipravek
poskytujici pouze jeho zakladni funkci (odstranéni necistot
z vlasi), je bran jako nedokonaly. Soucasny spotiebitel oceka-
véa i od takto jednoduchého KP komplexni akci, ktera v sobé
nese vtomto piipadé i protichlidné efekty: Cistici funkce
(odstranéni z povrchu vlasu), vyzivujici funkce (prinik do
vlasu), pecujici funkce (tvorba filmu na povrchu).

I kdyz je paleta latek, jez je k dispozici, nepieberna,
zustava volba vehikula a vhodné formulace, stale v mnoha
ptipadech na empirickych zkuSenostech formulatora, ktery
musi spravné porozumét interakcim jednotlivych ingredienci,
zpusobu jejich dodani do cilové oblasti a ocekavanému bene-
fitu.

Pro hodnoceni ucinku KP byla v poslednich dekadach
vyvinuta cela fada biometrickych technik umoziujici méfeni
ucinkd KP in vivo (méfeni mechanickych vlastnosti kize,
topografie, méfeni hydratace a bariérovych vlastnosti pokoz-
ky, analyza obrazu). Z oblasti klinického vyzkumu pak byly
prevzaty techniky jako napf. elektronova mikroskopie, IC,
Ramanova spektroskopie, magneticka rezonance, ale i analyza
proteomu a genomu.

V soucasné dob¢ piedstavuje kosmeticky prumysl dyna-
mickou soucast evropského hospodaistvi. Evropské spolecen-
stvi je pak se 77.10° EUR nejvétsim globalnim vyrobcem KP.
Pii odhadovaném objemu do investic do vyzkumu 1,27.10°
EUR’.
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V pifednasce budou prezentovany jak moderni metodiky
pouzivané pro hodnoceni u¢inkll KP, tak i trendy ve formula-
cich a ingrediencich.
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ON-SITE ANALYSIS USING DIVERSE PLATFORMS:
PORTABLE CAPILLARY LIQUID
CHROMATOGRAPHY AND PAPER-BASED
MICROFLUIDIC DEVICES

MIREK MACKA

University of Tasmania, Australian Centre for Research on
Separation Science and School of Physical Sciences, Private
Bag 75, Hobart 7001, Australia

Mirek.macka@utas.edu.au

The demand for and impact of portable analytical
technologies is set to grow rapidly influenced by factors such
as rising medical care costs and need for rapid and on-site
answers on one hand, and new trends such as wearable
devices on the other. Miniaturisation of instrument
components and and data processors has opened up analytical
techniques traditionally seen as bound to the lab bench, such
as separation methods, to portability and thus on-site use. At
the same time new concepts have been developed allowing

low-cost analytical approaches, such as based on
paperfluidics.
In this presentation the increasingly effective

applicability of analytical methods for portable on-site
analysis will be illustrated using two examples: (1)
Miniaturised capillary liquid chromatography (LC), and (2)
Novel paperfluidics based analytical devices (LPADs), with
attention paid to their applicability in the areas of nutrition
and food analysis.

For miniaturised capillary LC, our goal was to design
a portable medium-pressure highly flexible modular 'LEGO-
style' LC system based almost entirely from commercial off-
the-shelf low-cost components and operated through a PC.
The system weighing under 2 kg (plus data acquisition) is
based on a breadboard assembled modular flexible
microfluidic system with microsyringe pumps (5-100 pL),
complemented with other off-the-shelf components, including
an LED-based photometric detector.

Paper-based microfluidic devices (WPADs) are capable
of achieving rapid qualitative and quantitative measurements
of a variety of analytes at very low cost. We developed
a novel, highly flexible and low-cost fabrication method using
a desktop digital craft plotter/cutter and technical drawing
pens with tip size of 0.5 and 1.0 mm. The pens were used
with either commercial black permanent ink for drawing
fluidic brakes, or with specialty in-house formulated aqueous
inks. A functional test of these mPADs was conducted by the
screening of antioxidant activity.

This work was supported by Australian Research Council
Future Fellowship (FT120100559).
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PERSPEKTIVY ELIMINACNI VOLTAMETRIE

LIBUSE TRNKOVA

Masarykova univerzita, Prirodovédecka fakulta, Ustav
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Citlivost voltametrie je casto limitovana velkym
podilem kapacitni slozky proudu a malym potencidlovym
rozsahem (oknem); omezeny na jedné strané anodickym
rozpousténim kovu ¢i anodickou oxidaci aniontl, na druhé
stran¢ vybijenim zékladniho elektrolytu a rozpoustédla.
Potlac¢eni kapacitniho (nabijeciho) proudu pifi nizkych
koncentracich depolarizatoru bylo elegantnim zplsobem
vyfeseno pomoci stfidavych a pulznich metod'”. Aviak
soucasné potlaceni kapacitni slozky proudu a rozsifeni
potencialového okna umoziiuje eliminaéni voltametrie
s linearnim polarizaénim napétim (Elimination Voltammetry
with Linear Scan — EVLS)), jejiz teorie a verifikace je znama
téméi dvacet let. Diky matematickému zpiisobu eliminace
vybranych proudovych slozek se EVLS fadi k matematicky
podlozenym transformacim voltammetrickych signalt™.
Elimina¢ni procedura pracuje na zakladé rozdilné zavislosti
diléi slozky proudu (diftizni, kapacitni, kinetickd) na rychlosti
polarizace (scan rate). Eliminaci vybraného nebo vybranych
proudl je mozné z naméfenych voltametrickych kiivek ziskat
dalsi uzitené informace o elektrodovém procesu
anorganickych i organickych systéma®'°. V piispévku jsou
uvedeny perspektivni aplikace EVLS, jako je: (a) moznost
objasnit mechanismy elektrochemickych procest latek,
jejichz redukce probiha ve velmi negativnich potencialech,
Casto skrytych v procesu redukce zakladniho elektrolytu, (b)
rychla diagnostika adsorpéniho stavu zkoumaného analytu, (c)
rozliSeni piekryvajicich se voltametrickych signald a (d)
snizeni detekénich limitt. V diskusi je upozornéno na obecné
omyly a predsudky, které brani SirSimu pouziti tohoto
matematického softwaru.
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IDENTIFIKACE SYN TETlpKYC H KANABINOIDU
PRIMOU SPEKROMETRII DART-LTQ Orbitrap.
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Odbojarov 10, 832 32 Bratislava, Slovensko
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V poslednich letech na drogové scéné dominuji nové
psychoaktivni latky, nazyvané designové drogy, které maji
napodobit t¢inek nelegalnich drog a diky zmén¢€ v chemickém
slozeni jsou mimo kontrolu drogové legislativy'. Jednu
z nejpocetnéjSich skupin designovych drog tvoii syntetické
kanabinoidy, které¢ byly detekovany od r. 2008 v riznych
bylinnych smésich (napi. Spice, K2) a jsou prodavany jako
legalni ndhrada marihuany™”.

Podle chemické struktury se syntetické kanabinoidy fadi
do n&kolika skupin. Siroka rozmanitost struktur, malé
strukturni obmény, tvorba izomeri a nezmané metabolity
vyzaduji vysokorozliSovaci hmotnostni metody pro jejich
analytickou identifikaci®.

Pro detekci syntetickych kanabinoidd v rostlinnych
ipraskovych matricich byla vytvofena metoda s pouzitim
iontového zdroje piimé analyzy v redlném case (DART) ve
spojeni s vysokorozliSovacim analyzatorem typu Orbitrap.
Prednosti DART analyzy je, ze nevyzaduje extrakci
rostlinnych apevnych matric, ani Zadnou jinou upravu
vzorku. Hmotnostni spektra je mozné ziskat za nekolik
sekund.

Byly analyzovany praskové vzorky abylinné smési
zachycené Kriminalistickym expertiznim ustavem
v Bratislavé v ramci Slovenska. Vzorky obsahovaly jednotlive
anebo ve smésich rizné typy syntetickych kanabinoidt: STS-
135, AM-2201, AM-2233, AM-1248, JWH-122, UR-144,
RCS-4, F-AKB-48. Struktura byla potvrzena dalsi
fragmentaci MS spekter. Hmotnostni spektra z ptimé analyzy
tuhych vzorkl obsahovala niZs§i pozadi matrice v porovnani se
spektry z extraktd bylinnych smési. DART-HRMS analyza
umoznila identifikovat syntetické kanabinoidy, které nebyly
zachyceny GC-MS analyzou vzorki.

Tato prace vznikla za podpory grantu CEBV-
26240120034, VEGA-1/3046/2016
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MICRODIALYSIS SAMPLING - POSSIBILITY
OF HAEMOGLOBINE ELIMINATION DURING
THE NITRIC OXIDE DETECTION?
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Nitric oxide (NO) persists in solution for several minutes
in micromolar concentrations before it reacts with oxygen to
form much stronger oxidants like nitrogen dioxide. Nitric
oxide is removed within seconds in vivo by diffusion through
tissues to enter red blood «cells and reacts with
oxyhemoglobin. A saturated solution of nitric oxide is 2.0 mM
and has a half-life of <1 s in water. The half-life of NO is not
a constant value and is inversely proportional to the
concentration of nitric oxide, so the half-life becomes much
longer as nitric oxide becomes more dilute. Physiological
solutions are approximately up to 200,000 times more diluted.
The half-life of 5.0 nM nitric oxide (the minimum
concentration required to activate guanylate cyclase) is
70 hours (in the absence of haemoglobin).

One of the chemiluminescent (CL) detections is based
upon the reaction between NO and the luminol-H,0, system
which is specifically reactive to NO. As a source of luminol-
H,O, system was used Bluestar™ Forensic reagents.
A saturated solution of NO and Paramecium caudatum
solution were used as the sources of nitric oxide and
connected with microdialysis sampling and chemiluminescent
detection. Lyophilized solution of human haemoglobin was
added in the wide range of dilutions. The changes in the
chemiluminescent intensity were measured as a dependence
on time during microdialysis sampling and as an immediate
chemiluminescent intensity after addition of appropriate
amount of the microdialysis samples. The measurements were
done for different perfusion rates (0.1 — 20 pl per minute) with
two basic types of microdialysis probes (stiff and flexible).
The changes of the chemiluminescent intensities were
compared for haemoglobin solutions with and without the
microdialysis and compared with the haemoglobin solutions
containing nitric oxide.

This work was financially supported by RVO. 61989592.
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* Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského, v.v.i., Dolejskova 3,
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Pfedmétem vyzkumu je objasnéni oxidacnich vlastnosti
bioflavonoidi. Tyto latky maji vyznamné antioxidacni

a protinadorové U¢inky, byly pouzivany jako barviva
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Schéma 1. Strukturni vzorec flavonolu rhamnazinu I, flavonu
luteolinu 2 a flavanonu taxifolinu 3

Zastupcem flavonolt byl rhamnazin / (Schéma 1).
Pokud slouc¢enina neobsahuje hydroxylovou skupinu C3-OH,
jako je to v ptipad¢ flavonu luteolinu 2, nebo dvojnou vazbu
mezi atomy uhliku C2 a C3 (flavanon taxifolin 3), oxidace
probihala jingm zptisobem®”. Elektroanalytické studium
komplikovaného oxida¢niho mechanismu doplnily techniky in
situ UV-Vis a IC spektroelektrochemie a chromatografické
metody HPLC-DAD a HPLC-ESI-MS/MS. Byl studovan také
rozklad vzdusnym kyslikem za pfirozenych podminek.

Tato prace vznikla za podpory granluvéeské Akademie véd
M200401201 a Grantové Agentury Ceské Republiky (14-
051808S).
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1L-06
SPECTROSCOPIC DISCRIMINATION OF BEE
POLLEN SAMPLES
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Bee pollen is a mixture of pollen grains, nectar and bee
excreta. Unifloral bee pollens are usually uniform in their
chemical compostion, while polyfloral ones commonly have
highly variable composition depending on the ratio between
the individual sources'?. For sorting and quality estimation, it
is important to identify regular botanical origin and botanical
homogeneity of bee pollen.

Nine bee pollen samples of different botanical origin
were obtained from various locations in Slovak Republic.
From each sample a set of 100 bee pollen granules was
randomly chosen for the FTIR ATR measuring. In addition,
several colour fractions were difined for each sample and
10 bee pollen granules of each fraction were randomly chosen
for the FT Raman measuring. IR and Raman marker bands of
proteins, polysaccharides, pigments and nectar fructose were
identified and wused for bee pollen identification.
Spectroscopic data were processed by multivariate statistical
methods (HCA, PCA) using Statistica 10 (StatSoft, USA) and
TQ Analyst (ThermoScientific, USA) software. FTIR ATR
and FT Raman spectra showed high sensitivity to bee pollen
composition; the latter also indicated plant pigments
(carotenoids, flavonoids) as chemical markers of botanical
origin. The combination of vibration spectroscopy and
multivariate statistics is effective for bee pollen discrimination
and thus may evaluate quality and authenticity of bee pollen.

Financial support from specific university research (MSMT
No 20/2015 and 20-SVV/2016).
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S xenobiotiky (Iéky, tézkymi kovy a dalsimi biologicky
vyznamnymi latkami) pfichazeji bézné¢ do styku rostliny,
zvitata a ¢loveék. Pro zahajeni jejich ¢inku musi byt nejprve
pfeneseny do bunék téchto organismi, kde se tucastni
metabolickych procest. Kazda zlatek musi byt nejprve
transportovana pres biologické (fosfolipidové) membrany
(PLMs). Po vstupu do buniky mohou byt transportovany do
subcelularnich struktur (napt. z cytosolu do vakuoly). Nékteré
mohou 1 interagovat s DNA nebo byt do ni interaklovany.
Objasnéni transportnich mechanismii a charakterizace forem,
v nichz jsou transportovany, hraje klicovou roli pro pochopeni
distribuce biologicky vyznamnych latek v realnych burnkach.

Nas tym se zemfuje predev§im na aplikaci
elektrochemickych, biochemickych a spektralnich metod aj.
Reseni problému lze rozdélit do dvou zakladnich skupin:

1. Vyvoj spolehlivych a citlivych analytickych metod pro
detekci a stanoveni specii transportovanych ptes PLMs
(v€etné vyvoje novych ¢i modifikace tradi¢nich elektrod),
Vyvoj a aplikace metod pro identifikaci a chrakterizaci
transportnich procesi pies PLMs.

V piispévku budou prezentovany predevsim vysledky
ziskané na$im tymem v tomto oboru za posledni obdobi'™.
Pozornost byla zaméfena piedev§im na transport tézkych
kovi, jejich komplexti a fytochelatini pies biomimetické
membrany stabilizované na pevném povrchu® nebo poréznim
nosic¢i'™.

2.

Tato prdce vznikla za financné podpory Ustavu fyzikdini
chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.
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KVALITAVH(’)V]VEZI'HO MASA Z EKOLOGICKEHO A
KONVENCNIHO CHOVU U PLEMENE GALLOWAY

MAGDA DOL,EZALOVA, SILVIE DANKOVA, LENKA
VEVERKOVA

Fakulta technologicka, Univerzita Tomdse Bati ve Zliné,
Vavreckova 275, 760 01 Zlin, Ceskd republika
mdolezalova@ft.utb.cz

Ekologické zemédelstvi je zvlastni druh zemédélského
hospodaieni, ktery dba na zivotni prostfedi a jeho jednotlivé
slozky stanovenim omezeni pouziti latek a postupu, které jsou
zdrojem zne€isténi ¢i kontaminace prostfedi. Dale se zde
zvySené dbad na vné&jsi zivotni projevy a pohodu chovanych
hospodaiskych zvitat.

Spotieba hovéziho masa v CR dosahla historického
vrcholu v letech 1989-1990, a to pfiblizné 30 kg (v hodnoté
,-na kosti“) na primérného obyvatele a rok. Od té doby jeho
spotieba vyznamneé klesa a v roce 2014 byla na hodnoté 8 kg,
tedy jedna se o pokles spotieby o vice nez dvé tietiny. Hovézi
maso plemene Galloway je vysoce kvalitni maso s nizkym
obsahem tuku a fadou zdravi prospésnych latek (polyenovych
nenasycenych mastnych kyselin, plnohodnotnych bilkovin
a esencialnich aminokyselin).

V této praci byly sledovany nutriéni a senzorické
parametry hovéziho masa plemene Galloway v zavislosti
na zpusobu chovu (ekologicky versus konvenéni chov).
Vzorky byly pro dané analyzy odebrany bezprostfedné po
pordzce patnactimésiénich mladych bycka zhovéziho
rosténce (muscullus longissimus lumborum et thoracis)
ahoveézi kyty (musculus semimembransous). U odebranych
vzorkli byl analyzovan obsah vody, tuku, mastnych kyselin
(GC/FID), dusikatych latek, aminokyselin (IEC), dale bylo
méfeno pH v pribehu zrani, hmotnostni ztraty béhem tepelné
upravy, mikrobiologicky rozbor a senzoricka analyza.

Bylo zjisténo, Ze obsah Zivin v mase nebyl vyznamné
ovlivnén zplisobem chovu, ale naméfené hodnoty byly
produkovaného masa. Rozdily byly také shledany v celkovém
obsahu tuku, ve $tavnatosti a konzistenci. Smysl ,,biomasa“
Ize spatfovat pfedev§im v souvislosti s jeho produkei v rdmci
ekologického zemédélstvi s jeho Setrnym pfistupem nejen
k zivotnimu prostiedi, ale zejména ke zvifatim samotnym.
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SLEDOVANI VLIVU EXTRUZE NA RVA-KRIVKY
LABORATORNE PRIPRAVENYCH EXTRUDATU

PETRA SMRCKOVA, ROBERTA FILEPOVA, DAVID
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VSCHT-Praha, Ustav sacharidii a ceredlii,
Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
Petra.Smrckova@seznam.cz

Extruze je mechanicko-termicky zplsob zpracovani
vstupnich surovin. Béhem extruze dochazi ke stlaceni vstupni
smési a k rychlému vypusténi skrz uzkou trysku do okolni
atmosféry'. P¥i teplotich mezi 120-180 °C a tlacich 55-250
bartt dochazi kpufovéni vyrobkd’. K ovéfeni vlastnosti
extrudovanych vyrobki byl pouzit jednosnekovy laboratorni
extrudér KE 19 Némecké firmy Brabender. Byly pfipraveny
vstupni smési s 10 % ptidavkem vody na hmotu. Parametry
extruze byly nastaveny, tak Ze byla pouZita Snekovnice
s kompresnim pomérem 1:2, rychlost davkovani vstupni smési
byla 10 ot. / min, vystupni tryska méla primér 4 mm a teplota
podél extrudéru byla udrzovéna konstantni (50, 90, 120, 140 °C).
Otacky Snekovnice byly ménény od 80 do 140 ot./min
s krokem 20 ot./min. Ziskané vzorky byly proméfeny na
reometru  RVA 4500 (Perten, Svédsko) byla pouzita
preddefinovana metoda ,,cooked product RVA profile* (lit.%).
Pii této metodé se vyhodnocuje maximalni viskozita pii 25 °C
(cold paste viscosity), maximalni viskozita pfed ochlazenim
(hot viscozity) vzorku a kone¢na viskozita na konci méfeni
(final viscosity). Hodnoty téchto parametrti jsou spojovany
s tepelné¢ poskozenymi Skroby, kdy maximum ,.cold paste
viscosity* se vyskytuje pouze v tepeln¢ Gpravenych skrobech
nikoliv v nativnich Skrobech. Maximum (hot viscosity) se
spojuje s pritomnosti nezmazovatélych Skrobovych zrn ve
vzorku a final maximum by mélo souviset s retrogradaci
skrobu®. Ve vzorcich extrudovanych hrachovych skrobi,
pSeniénych Skrobu a kukufiénych Skrobt byly tyto parametry
sledovany a dany do souvislosti srychlosti otaceni
Snekovnice.

Prace byla zpracovana v rdamci rFeSeni projektu vyzkumu
a vyvoje MZe QJ1310219 ,, PSenice se specifickym sloZenim
a vlastnostmi Skrobu pro potravinarské a priumyslové ucely.
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VLIV KAVTAL,YTICKEHO VYLUCOVANi VODIKU
NA RTUTOVYCH ELEKTRODACH NA REDUKCI
GUANINOVYCH ZBYTKU V DNA
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Baze  nukleovych  kyselin  obsahuji  skupiny
redukovatelné na rtutovych elektrodach (napt. HMDE) nebo
oxidovatelné na uhlikovych elektrodach. Cytosin a adenin
podléhaji HMDE ireversibilni elektrochemické redukci za
vzniku katodického piku. O guaninu (G) je znamo, Ze je na
HMDE rovn&z redukovan'™, dosud se viak nepodafilo piimo
pozorovat odpovidajici elektrochemicky signal. Jelikoz k redukci
G dochazi pii vysoce negativnich potencidlech (< -1,6 V
v neutralnim prostiedi obsahujicim amonné ionty), je absence
definovaného signalu obvykle pfisuzovana jeho piekryti
proudy vznikajicimi rozkladem zakladniho elektrolytu. Diky
tomu, ze redukéni produkt G (7,8-digydroguanin) lze
anodicky oxidovat zpét na G okolo —0,3 V (kde dava pik
oznacovany jako pik G), je mozno redukci G studovat
nepfimo a vyuzit zminény signal k analyze nukleovych
kyselin (v&etnd strukturnich studii®). Skutecnost, Ze
potencialova oblast, kde je G redukovan, se piekryva s oblasti
vylucovani vodiku, vedla k tdvaham o chemickém
mechanismu redukce G vodikem generovanym na povrchu
elektrody.

V nasi predchozi praci* jsme studovali elektrochemické
vlastnosti DNA modifikované cisplatinou. Ukazali jsme, Ze
redukce platinovych aduktt je doprovazena
katalytickym vylu¢ovanim vodiku a Ze tento proces podporuje
redukci zbytki G v DNA. Podrobnéjsi studie tohoto efektu
ukézala, ze v pfitomnosti adukti DNA s cisplatinou dochazi
k posunu potencialu, jemuz je nutno vystavit DNA na povrchu
HMDE, aby doslo k redukci G, k méné negativnim hodnotam.
Podobny jev jsme pozorovali také v piipadé, kdy byla na
HMDE adsorbovana nemodifikovand DNA a cisplatina byla
pfitomna jako volny komplex v zdkladnim elektrolytu. Tato
pozorovani spolu s dalS§imi experimenty (napf. vliv
dostupnosti protont v zavislosti na pH) naznacuji, ze redukce
G na rtutovych elektrodach probihd pfinejmensim castecné
chemickou cestou reakci s generovanym vodikem. V praci
diskutujeme alternativni mechanismy vzniku vodikovych
radikalt na HMDE napf. mechanismem vzniku a rozkladu
amonného amalagamu'.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR ¢&. 16-016258.
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Diabetes mellitus je oznaovan jako civiliza¢ni
onemocnéni, jehoz 1ééba je velmi naroéna a soudasné
diagnostické postupy jsou nedostacujici pro jeho véasné
odhaleni'. Pitiny a patogeneze riznych typt diabetu jsou
odli$né, nicmén¢ ve vsech piipadech je spolecnym piiznakem
hyperglykémie, dyslipidémie a poruchy metabolismu
proteinti .

Pro tuto pilotni studii byl zvolen diabetes mellitus
1. typu (DM1), ktery se manifestuje ve véku kolem 15 let, a je
pro ngj typicky selektivni a postupny zanik f-bunék Langer-
hansovych ostrivkid pankreatu vedouci azk dozivotni
zévislosti pacienta na dodavani inzulinu'?.

Patologické procesy podilejici se na vzniku arozvoji
DM1 jsou spojeny sprodukci riznych proteinti, napf.
antigentl na povrchu p-bunék ¢i signalnich molekul iniciujici
a zprostiedkujici  zanétlivou reakci’.  Strukturu, resp.
konformaci takovych proteint jsou potencialné schopny
rozpoznat vysoce citlivé metody molekulové spektroskopie —
cirkuldrni dichroismus a Ramanova optickd aktivita®. Tyto
metody byly proto pouzity pro analyzu krevnich vzorka
diabetikll a kontrolnich jedinct s cilem identifikovat rozdily
ve spektralni odpovédi a nalézt tak nové potencidlni spektralni
markery specifické pro toto zdvazné metabolické onemocnéni.
Pro prohloubeni informaci o struktufe studovanych latek byly
chiroptické analyzy doplnény o konvenéni infracervenou
a Ramanovu spektroskopii.

Pozorované spektralni odliSnosti mezi pacienty s DM1
a kontrolnimi jedinci potvrdily vysoky potencial kombinace
chiroptické a  konventni molekulové spektroskopie
v minimaln¢ invazivni diagnostice DMI1. Shoda mezi
spektralnimi ~ pozorovanimi a  klinickou  diagnézou
studovanych jedincl navic naznauje, ze tyto metody by
mohly byt vyuzitelné nejen v diagnostice DMI1, ale i pfi
sledovani priubéhu 1écby diabetiki.

Tato prace byla financovaina z ucelové podpory na specificky
vysokoskolsky vyzkum (MSMT: 20-SVV/2016), Operacniho
programu Praha Konkurenceschopnost
(CZ.2.16/3.1.00/22197, /21573 a /24503) a Narodniho
programu udrzitelnosti (NPU MSMT: LO1215 — 34807/2013
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Sav¢i cytochrom ¢ je redoxné aktivni protein
s integrovanym systémem hemu a hmotou okolo 12 kDa.
Primarné zastava roli elektronového pfenasece, jakoZzto
soucast respiracniho fetézce lokalizovaného v membranovém
systétmu mitochondrii. Slabd elektrostatickd interakce
s membranami umoziuje cytochromu c¢ opustit mitochondrii
a zasahovat tak do dalSich bunéénych procest, napt. apoptdzy.

Predlozeny piispévek cili na studium redoxnich pfemén
nativniho cytochromu ¢ véetné jeho strukturnich analog
s eliminovanym systémem hemu (apo-cytochrom c¢) nebo
pouze atomem zeleza (porfyrin-cytochrom c¢). Vysledky
elektrochemickych analyz byly interpretovany spolecné
s vysledky dosazenymi spektroskopickych
a imunochemickych nastroja.

pomoci

Hlavnim pfinosem pfispévku je komplexni zhodnoceni
oxidace a redukce cytochromu c¢ na trovni povrchové
lokalizovanych aminokyselinovych zbytkli a hemu v jednom
elektrochemickém zaznamu. Elektroaktivni Tyr (Y) a Trp (W)
zbytky jsou vyznaeny spole¢né s hemovou skupinou na 3D
modelu cytochromu ¢ izolovaného z kofiského srdce, viz vyse.
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Elektrochemické zaznamy nativniho cytochromu ¢
ajeho dvou strukturnich analog se od sebe li§i, ¢ehoz muize
byt vyuzito pii studiu redoxnich vlastnosti, struktury a funkce
dalsich hemoproteint. Zavérem byla provedena série analyz
pomoci elektronové paramagnetické rezonance (EPR), jejiz
vysledky jsou komplementarni s vysledky elektrochemickych
analyz.

Vyzkum redoxnich premén proteinit cilici na biomedicinské
aplikace je financovin projektem GACR  14-08032S
a projektem MSMT LDI14033. Tento vyzkum je Cdstecné
podporovan  projektem  IGA_LF 2016 012  Univerzity
Palackého v Olomouci.
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Mikrodialyza predstavuje moderni malo invazivni
techniku pro in vivo vzorkovani tkani a organt'. Miniaturni
mikrodialyza¢ni sonda vybavena semipermeabilni
membranou je implementovana do studované tkané; béhem
promyvani sondy difunduji metabolity z lokalni oblasti tkané
pfes semiperpeabilni membranu do perfuzatu, ktery je sbiran
pro naslednou analyzu. Vysoka ucinnost mikrodialyzy je
zajisténa pouze pfi nizkém pritoku perfuzatu sondou, ktery se
pohybuje kolem 0,5-2 ul min™'. Schopnost pracovat s takto
malym mnozstvim vzorku je charakteristickd pro kapilarni

Jiné aminokyseliny

ucg

Metformin
Valin
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Leucin

2.0

Laktat

C

1.0 13 0.60
Migraéni ¢as (min)
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0.7 0.8 0.9

Obr. 1. Soubor elektroforetickych metod pro stanoveni metaboliti
v mikrodialyzatech tukové tkané. A — CE separace aminokyselin
a antidiabetika metforminu, BGE — 3,2 M kyselina octova + 20%
methanol, pH 1,9, B— CE separace laktatu, BGE — 20 mM CHES/
NaOH, pH 9,5, C - CE separace glycerolu4, BGE - 60 mM H3;BO;/
NaOH, pH 9,0; Podminky: kiemenna kapilara, vnitini pramér 25 pum,
celkovéa délka 31,5 cm, k detektoru 18 cm, C*D s frekvenci 1 MHz;
napéti +30 kV; uprava vzorku — 7,5 pl mikrodialyzatu smichano
s 21,5 ul acetonitrilu
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elektroforézu, ktera je s mikrodialyzou v on- nebo off-line
spojeni. Dalsi vyhodou je pouziti bezkontakni vodivostni
detekce (C'D), pomoci niz lze citlivé detegovat
nizkomolekularni metabolity bez nutnosti provadét slozité
derivatiza¢ni reakce.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 15-031395S.

LITERATURA

1. Saylor R. A., Lunte S. M.: J. Chromatogr. A 1382, 48
(2015).
Tama P., Gojda J.: Electrophoresis 36, 1969 (2015).
Tama P., Samcové E., Stulik K.: Anal. Chim. Acta 685,
84 (2011).
Tama P., Malkova K., Wedellova Z., Samcova E., Stulik
K.: Electrophoresis 31, 2037 (2010).

2.
3.

4.

1L-14
PERSPEKTIVY yYUiITI' KAP;LARNi
ELEKTROFOREZY V MEDICINE

JANA HORSKA®, KATERINA VITKOVA” , JURAJ
SEVCIK?, JAN PETR®

“ Katedra analytické chemie, Regiondlni centrum pokrocilych
technologii a materialii, Prirodovédecka fakulta, Univerzita
Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12, 77146, Olomouc,

b Fakultni nemocnice Ostrava, 17. listopadu 1790/5, 708 52
Ostrava — Poruba, Ceska republika

Jjanahoska9@gmail.com

Kapilarni elektroforéza (CE) je vyznamna separacni
technika, ktera se v poslednich letech dostava do popfedi pii
analyzach nizkomolekulanich latek. Jako pfedmét naSeho
zajmu jsme si vybrali tfi aktualni témata na poli mediciny.

V prvnim jsme se zabyvali otazkou stanoveni
antileukemik. Bosutinib, canertinib, dasatinib, imatinib,
vatalanib, erlotinib a pazopanib jsou klasifikovany jako
inhibitory tyrosinovych kinaz, které odstartovaly éru tzv.
cilené terapie'. Viech sedm 16&iv bylo analyzovano pomoci
kapilarni zénové elektroforézy (CZE). Separaci se podatilo
ziskat v optimalizovaném systému 100 mM fosfat/NaOH pH
= 2,5 pfi napéti 25 kV do 8 min s nasledujicim migrac¢nim
pofadim: vatalanib, imatinib, bosutinib, canertinib, dasatinib,
pazopanib, erlotinib?.

V druhém tématu jsme se zabyvali analyzu alloxanu,
latky bézné pouzivé k vyvolani diabetu u laboratornich
zvifat’, nicméné zajimavé z hlediska mozné hypotézy jejiho
vzniku v procesu béleni mouky. Alloxan byl pfi analyze
pomoci CZE separovan spolu se svymi potencialnimi
prekurzory (kyselina mocova a kyselina barbiturova)
a hydrolyza¢nim produktem (kyselinou alloxanovou). Po
optimalizaci podminek byly jako nejlepsi nalezeny 50 mM
borat/NaOH pH 8,0 pfi aplikovaném napéti 20 kV, kdy
probéhla separace vSech 4 analytti do 2 minut.

V poslednim ptipadé jsme vyvijeli metodu na stanoveni
antiandrogenik (xemestane, toremifene, letrozole, anastrozole
a mifepristone) ve vodach. VSechny antiandrogeny bylo
mozné rozseparovat pomoci micelarni elektrokinetické
chromatografie v systtmu 50 mM  borat/NaOH
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pH 9,5 s ptidavkem 50 mM SDS a 10 % 1-propanolu. Vsech
5 analytt bylo separovano do 7 minut.

Autori dékuji projektu MSMT (NPU LO 1305), projektu UP
Olomouc (IGA_PrF 2016 016) a institucionalni podpore MZ
CR RVO-FNOs/2015 za finanéni podporu vyzkumu.
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Most of biologically active sulfur-containg compounds
lack of structural features necessary for a production of
asignal compatible with commonly used HPLC detectors
including UV-Vis and FLD. Moreover, common problems to
be solved concern also their high hydrophilicity, low
concentration, unstability in isolated biological fluid and
complexity of the matrix. Therefore, the chemical
derivatization reaction is usually employed to overcome these
problems because it mainly increases hydrophobicity,
detectability as well as chemical stability of target analytes.
Importantly, chemical derivatization reaction can be
conducted in pre-column or post-column mode but more and
more often on-column mode is exploited. This technical
solution can be advantageous for numerous reasons.

In recent years, members of our scientific group have
elaborated several HPLC based methods enabling
determination of biologically active sulfur-containg
compounds in different matrices such as wine, human urine
and plasma  after on-column  derivatization by
o-phthalaldehyde. The major features of these assays will be
shortly presented but special attention will be paid on
on-column derivatization step. Its advantages and drawbacks
as well as capabilities of o-phthalaldehyde utilization will be
also discussed'™.
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Nanoparticles of metals, nanorods and nanotubes,
fullerenes, and quantum dots help analytical chemistry at an
improvement of selectivity and sensitivity of wide spectrum
of methods for the detection and determination of number of
analytes of chemical, clinical, pharmaceutical, environmental
and technological interest. Two main aspects of the basic
research are typically considered:

a) how nanoparticles can be used to improve analytical
procedures,

b) how to purify, characterize and detect nanoparticles in
industrial bulk materials as well as in complex matrices
such as environmental and biological samples.

Needs of Analytical Chemistry towards Nanotechnology
can be stated:

a) to make reproducible nanomaterials for analysis, it is
critical to be able to perform analyses at the nm scale.

b) new tools for analyzing targets in living cells and even in
whole animals.

Among requirements of nanotechnology and engineered
nanomaterials towards Analytical Chemistry, nanometrology,
sampling and sample handling, validation, measurement
uncertainty as well as good laboratory practices have to be
mentioned. Methodologies for nanomaterials environmental
risk assessment are subject of great interest of toxikology.
Methods of their evaluation will be mentioned including tests
based on interactions with biomolecules such as DNA and
enzymes. As far to DNA damage, the comet assay is the most
widely utilized method together with, plasmid nicking/agarose
gel electrophoresis assay, alkaline precipitation assay and gas
chromatography/mass spectrometry (GC/MS) or liquid
chromatography/mass spectrometry (LC/MS).

Among effective tools of bioanalytical chemistry, DNA-
based biosensors have been numerously demonstrated as
effective warning devices for the tests of DNA affinity
interactions with drugs and chemicals as well as the tests of
effects prooxidants and UV light on DNA. Our results on the
investigation of metallic nanomaterials and quantum dots
known to influence the yield of UV irradiation will be
reported as well.

This work was supported by the Scientific Grant Agency
VEGA of the Slovak Republic (Project 1/0361/14) and the
Competence Center for SMART Technologies for Electronics
and Informatics Systems and Services, ITMS 26240220072,
funded by the Research&Development  Operational
Programme from the ERDF.
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Kapilarni elektroforéza (CE) je zndma separacni
technika, kterd se pouziva na analyzu celé fady latek. Velice
zajimavou aplikaci kapilarni elektroforézy je oblast analyzy
,vetsich®  objektt jako jsou buiky, mikroorganismy
a v neposledni fadé nanoéastice'. Pravé v ptipadé nanoéastic
tato technika muze slouzit jako ucinny nastroj pro
charakterizaci jejich chovani v prostifedi, které odpovida
zaméru jejich pouziti (napf. vnitini prostfedi bunék).

Impulzem pro nasi praci byly otazniky vzeslé pii vyvoji
metody pro CE separaci modifikovanych a nemodifikovanych
nano&astic>. Bylo pozorovdno (pomoci CE i méfenim
z potencialu), Ze nanocastice mohou ziskat uplné jiny
povrchovy ndboj v prosttedi béZnych pufrd  (jak
elektroforetickych, tak pufrd, které simuluji prostiedi bunék).
To nas vedlo ke studiu uvoliiovani bézného stabiliza¢niho
¢inidla nanocastic, citratu, v zavislosti na mnozstvi pfidaného
pufru. Pilotni studie ukazala, ze dochazi kuvolnéni (resp.
iontové vymén€) v zavislosti na charakteru daného pufru,
predevsim na velikosti a naboji vyménovanych iontd.

Rizna modifikace povrchu nanoéastic (resp. ,,iontového
obalu®) pak vede i k dalsim efektim v CE, pfedevsim diky
rozdilné pohyblivosti nanocastic v daném prostiedi. Zde jsme
studovali  vyuziti téchto efektl pro popis online
prekoncentraci. Zabyvali jsme se zakoncentrovanim na
rozhrani elektrolytli o rozdilné iontové sile (,,stacking®), na
rozhrani elektrolyti o rizném pH (,,dynamic pH junction®)’
a efekty pfi elektrokinetickém davkovani nanocastic. VSechny
zminéné zplsoby kromé vlastni prekoncentrace poskytuji
dalsi zasadni informaci pro charakterizaci nanocastic, protoze
zuzuji jejich zoénu a tim de fakto znemoznuji interpretaci
vysledki z pohledu distribuce velikosti ¢astic.

Tato préce vznikla za podpory grantu MSMT CR LOI1305
a grantu GA CR 16-23938Y.
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FORMATION OF IONIC LIQUIDS IN
DICHLOROMETHANE
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In low permittivity solvent (g, < 10) such as
dichloromethane salts are strongly associated and exist as free
ions, ion pairs or higher aggregates'~.

A new method of analysis of conductivity data based on
low concentration Chemical Model (IcCM)” to the solutions
containing free ions, ion pairs, and triple ions will be
presented.

Molar conductances of the ionic liquids 1-ethyl-3-
methylimidazolium tetrafluoroborate [emim][BF,] and 1-butyl-3-
methylimidazolium  tetrafluoroborate ~ [bmim][BF,] in
dichloromethane will be analyzed in the concentration range
from 6 - 10 to 1 - 10 mol dm™ and in the temperature range
from (278.15 to 303.15) K at 5 K intervals.

The developed method allows the calculation of the
triple ion formation constants Kr and the limiting molar
conductances of triple ions A, 1 . The assumption of A,1/ A,
=1/3 (refl.>"), where A, is the limiting molar conductance of
simple ions C" and A can be successfully used in the studied
systems to determine the formation constants of the triple
ions.

From the temperature dependence of the limiting molar
conductances the Eyring’s activation enthalpy of charge
transport can be determined. In turn, the thermodynamic
functions of triple ions formation such as Gibbs energy,
entropy, and enthalpy can be calculated from the temperature
dependence of the triple ion formation constants. The
evaluated values of thermodynamic functions suggest that the
spontaneity of the triple ions formation is mainly entropy
driven process.
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Crown ethers are a group of compounds with
particularly interesting properties, consisting in formation of
selective complexes with metal cations. The aim of this study
was to investigate the process of complexation of the sodium
ions by the macrocyclic ligand 15-crown-5 in a mixture of
H,0 — 2-methoxyethanol at 298.15 K using a conductometric
method. In this work, we analyzed the generally used methods
for determining of the constant of complex formation (K¢) and
has been shown the need for their extensive modifications.
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Ustav analytickej chémie, Fakulta chemickej a potravindrskej
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lubomir.svorc@stuba.sk

Moderné elektroanalytické metddy moézu za urcitych
okolnosti predstavovat’ vyznamnu alternativu k separaénym
a spektralnym metodam. V désledku toho je znaéna pozornost’
venovana hladaniu novych elektrodovych materidlov so
Sirokym rozsahom potencidlov, nizkym Sumom ako aj
odolnostou vo€i pasivacii ich povrchu. Za perspektivny
material v tejto oblasti je v poslednych rokoch povazovany
bérom dopovany diamant (BDD)'?.  Analyza liegiv
a biologickych vzoriek je dolezitou sucastou farmaceutickej
aklinickej chémie. BDD elektroda umoziuje stanovit
submikromolarne az nanomolarne koncentra¢né hladiny aj
u lie¢iv a ich metabolitov, ktoré sa oxiduja pri vel'mi kladnych
potencialoch®”. Elektroanalytické metédy vyuzivajuce BDD
elektrody vo voltampérometrickom alebo ampérometrickom
mode  predstavuju  uzitoéni, ekonomicky  vyhodnu
az hladiska potrebnych analytickych parametrov vo vela
pripadoch  plnohodnotnti  alternativu k  prevladajicim
separanym a spektralnym metédam. V prispevku bude
zhrnuty  prehlad novych elektroanalytickych — metod
apostupov pre rychlu ajednoduchti analyzu Struktirne
rozmanitych lietiv za vyuzitia BDD elektrod®®. Diskutované
budi aj perspektivy ich dalSicho rozvoja v oblasti
farmaceutickej a klinickej elektroanalyzy.

Autori dakujii za podporu Vedeckej grantovej agentire VEGA
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Casto diskutovanou problematikou poslednich let je
omezeni pouzivani kovové rtuti, resp. rtutovych elektrod (RE)
v elektroanalytické chemii'. Logickym trendem v této oblasti
je tak vyvoj novych elektrodovych materiall. Pozadavkem
tzv. zelené analytické chemie je pfedev§im minimalni toxicita
a minimalni odpad pfi analyzach. Vzhledem k voltametrické
analyze by elektroda nahrazujici RE méla disponovat velmi
blizkymi elektrochemickymi vlastnostmi, zejm. vysokym
vodikovym pfepétim. Z hlediska obnovitelnosti povrchu,
reprodukovatelnosti a dokonalé homogenity vsak ziistava RE
jedineénou. Nejcastéji zminovanymi alternativami  jsou
elektrody amalgamové (AgSAE)® a bismutové (BiFE)®, které
mohou RE nahradit v katodické oblasti diky pomérné
vysokému piepéti vodiku a jejich vyhodou je také moznost
vyuziti rozpoustécich technik.

V ramci této prace bylo porovnano voltamerické chovani
dantrolenu (obr. 1, DAN, sodna sil 1-[(5-(p-nitro-fenyl)-fur-
furyl-idene)-amino]-hydan-toinu, CAS: 14663-23-1) na RE,
AgSAE a BiFE. Soucasné byly navrzeny metody stanoveni
DAN pomoci uvedenych pracovnich elektrod a vypocteny
ptislusné statistické parametry jako limit detekce (LOD), mez
stanovitelnosti (LOQ) a relativni smérodatna odchylka (RSD)
opakovaného méfeni, resp. stanoveni.
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Ackoli adsorpce a desorpce dusiku pii —196 °C zlstava
standardni a roz§ifenou metodou pro texturni charakterizaci
poréznich latek na mikro- a mezoporézni Urovni,
experimentalni studie zabyvajici se jeho kinetikou pti adsorpci
a desorpci v rizné velkych pérech jsou, nicméné, velmi
vzacné — a to zejména na realnych heterogennich uhlikatych
latkach. Cilem prispévku je tedy posoudit mozné zmény
v kinetice transportu N, pfi jeho adsorpci a desorpci v mikro-
a mezoporech prirodniho vzorku hnédého uhli.

Na vzorku pfirodniho hnédého uhli byla provedena
adsorpce a desorpce N, (—196 °C) do relativniho tlaku = 1
prostiednictvim  volumetrického  sorpéniho  analyzatoru
PCTPro E&E (Setaram). Rovnice Horvath-Kawazoe'
a Kelvinova rovnice’ byly vyuZity pro vy&isleni velikosti
(praméru) zapliiovanych port. Crankiv intracasticovy difuzni
model® byl aplikovan na kineticka sorpéni data pro vypodet
difuzniho parametru vypovidajici o kinetice transportu N,.

Bylo zjisténo, ze kinetika transportu N, se odviji od
velikosti mikropérti a mezop6ra ve kterych adsorpce/desorpce
probiha®. Transport spojen se zapliiovanim tzkych mikropéri
o velikosti pod 1nm je dlouhodoby a pomaly proces
v disledku komplikovaného priniku molekul N, do takto
uzkych pora. Rychlost transportu spojena se zaplfiovanim
SirSich mikroport o velikosti 1-2 nm roste a je maximalni pii
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zapliiovani velmi jemnych mezoport o velikosti 2—4 nm, kdy
jesté nedochazi knevratné kapilarni kondenzaci. Ta se
projevuje v SirS§ich mezopodrech o velikosti 4-50 nm. V tomto
ptipadé je rychlost transportu vyznamné omezena vlivem
zkondenzovaného N,, ktery je dispergovany v poréznim
systtmu. B&hem desorpce N, zporézniho systému byl
identifikovan vyrazny pokles a zpétny strmy narust rychlosti
transportu vyskytujici se u pérd o velikosti 3,5-4,5 nm.
Pri¢inou je tzv. kavitace, ktera probiha v lahvickovych typech
pért. Soucasti prispévku bude hlubsi vysvétleni pficin
souvisejicich se zménami rychlosti transportu v rizné velkych
mikro- a mezoporech.

Tato prace vznikla za podpory projektu LO1208.
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NOVY PRISTUP K DIAGNOSTIKE RAKOVINY
PROSTATY - MALDI/TOF VS. BIOSENZOR
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Chemicky ustav Slovenskej akadémie vied, Dubravska cesta 9,
845 38, Bratislava, Slovenska republika
stefan.belicky@savba.sk

Rakovina prostaty (PCa) je najéastejSic nadorové
ochorenie a tretia najéastejSia pri¢ina Gmrti na nadorové
ochorenia u muzov v Ceskej a Slovenskej republike. V jej
ranych  $tadiach je dobre lieCitelna, avSak Casto
asymptomaticka, ¢o robi v¢asnu diagnostiku problematickou.
Zlatym Standardom pre urcenie diagndzy je sledovanie
koncentracie prostatického $pecifického antigénu (PSA)
v krvi, ale nevyhodou testu je Sirkova diagnosticka Seda zona
a taktiez vysoky pocet falosne pozitivnych vysledkov.

Velka pozornost’ je v poslednej dobe venovana Stadiu
glykozylacie proteinov a jej zmenam ako doésledku roznych
ochoreni, vratane nadorovych. V tejto praci sme sa $pecialne
zamerali na termindlnu kyselinu sialovi (N-acetyl-
neuraminova NeuS5Ac), nakol’ko zmeny v sialylécii
proteinov su spojené s tvorbou malignych nadorov. Neu5Ac
sa nachadza na N- aj O-glykanoch, viazana na galaktézu
prostrednictvom a2,6 alebo 02,3 glykozidickej vizby. Kym
02,6 sialylacia sa bezne vyskytuje v I'udskych tkanivach, 02,3
sialylacia je takmer vyluéne spojena s rakovinovymi
ochoreniami'. MALDI-TOF analyzou bola zistena $truktira
glykédnu PSA od zdravého darcu a derivatizaciou terminalnej
Neu5Ac bolo mozné uréit’ aj orienticiu vizby”. TaktieZ bol
skonstruovany PSA-Specificky imunosenzor, ktory metddou
Elektrochemickej impedancnej spektroskopie (EIS) sledoval
zmeny glykozylacie prostrednictvom interakcie s lektinmi —
proteinmi $pecificky viazucimi sacharidové struktury®. Takato
miniaturizacia celého procesu ma potencial pre zlepSenie
diagnostiky  PCa, kedy bez nutnosti zlozitych
in$trumentalnych metéd ako MALDI/TOF by bolo mozné
jednoznaéné rozlisit’ proteiny rakovinového a nerakovinového
pdvodu.

Tato praca bola financovana FP7 programom Eurdpskej unie
pre vyskum a vyvoj technologii prostrednictvom Marie Curie
ITN PROSENSE, ¢. grantu 317420, 2012 — 2016.
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1S-02

CHARAKTERIZACIA VYBRANYCH
MAKROMOLEKUL ROZMEROVO-VYLUCOVACOU
CHROMATOGRAFIOU S POUZITIM KOLON
MALYCH ROZMEROV

ERIK BENO*, ROBERT GORA, MILAN HUTTA

Univerzita Komenského v Bratislave, llkovicova 6, Mlynska
dolina, SK-842 15 Bratislava, Slovenska republika
beno@fns.uniba.sk

Na charakterizaciu auréenie distribuénych funkcii
makromolekual a polymérov (najmé distribucie relativnej
molovej hmotnosti) sa pouziva niekol’ko inStrumentalnych
analytickych metdd, z ktorych najrozsirenejSou je rozmerovo-
vylucovacia chromatografia (SEC).

Vzhladom na fakt, ze makromolekuly maju malé
difuzne koeficienty, ich chromatograficka separicia by sa
mala uskutoéiiovat’ pouzitim malych prietokov mobilnej fazy,
avSak, v poslednych rokoch doslo krapidnemu vyvoju
dvojdimenzionalnych separaénych systémov, ktoré, naopak,
vyzaduju rychly priebeh separdcie v druhej separacnej
dimenzii. Jednu z moznosti potlacenia uvedeného kontrastu
pocas chromatografickej separacie poskytuje redukcia
vnutorného priemeru kolony.

Z dostupnych publikacii vyplyva, Ze v sti€asnosti sa na
SEC separacie pouzivaji v najvdcSej miere kolony
s vnutornym priemerom (i.d.) vrozmedzi 6-10 mm aiba
maly pocet prac je venovanych moznostiam miniaturizacie
v danej oblasti, ¢o by malo byt zakladnym predpokladom
vyraznejSieho vyuzitia SEC ako sucasti multidimenzionanych
separaénych systémov. Praca sa zaoberd teoretickymi
aspektami  pouzitia koléon malych rozmerov v SEC
amoznostami pouzitia tzv. ,narrow-bore” (3—6 mm i.d.)
a ,,microbore“ (< 3 mm id.) kolon na vyvoj rychlej SEC
metédy na charakterizaciu  vybranych makromolekiil
a zaClenenie takej SEC metddy do dvojdimenzionalnych
separa¢nych systémov, v ktorych SEC vystupuje ako druhd
separa¢na dimenzia v spojeni, napriklad s reverzno-fdzovou
vysokoucinnou kvapalinovou chromatografiou (RP-HPLC),
iénovo-vymennou chromatografiou (IEC) alebo elektro-
separaénymi metédami.

Tato praca vznikla za podpory projektov APVV-0583-11,
VEGA 1/0897/15 and VEGA 1/0899/16.
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New designer drugs (NDDs) belong to a large group of
newly ilegally distributed abused compounds'?. Since their
physiological effects are not well studied, they bring a serious
health risk. The routine identification of NDDs by well-
established GC-MS can fail as their mass spectra can be
missing in databases, sometimes derivatization step is
necessary. Immunochemical methods were developed only for
limited number of NDDs. New alternatives for their screening
are crucial to improve the diagnosis of intoxication or
identification of unknown substances. Two effective
analytical techniques: ultra-high performance liquid
chromatography-mass  spectrometry  (UPLC-MS) and
supercritical ~ fluid  chromatography-mass  spectrometry
(SEFC-MS)’ can improve the screening of these illegal
substances.

Experiments were carried out using Acquity UPC? and
I-Class UPLC systems coupled to a Xevo TQS triple
quadrupole with an ESI source (all Waters, UK). Different
columns (5 stationary phases), various compositions of mobile
phases and their gradients were tested for analysis of 15 new
designer drugs by UPLC. The best separation was achieved
with a BEH Phenyl 1.7 pm; 2.1 x 100 mm column. The final
mobile phase consisted of water (A) and acetonitrile (B), both
containing 0.1% formic acid. Gradient elution was applied:
0 min — 95% A; 4 min — 5% A; 4.1 min — 95% A. Flow rate
was set at 0.45 mL min"' and column temperature at 35 °C.
All analytes were distinguished (separated and/or using SRM
transitions) except isomers of fluoromethcathinone. Three
isomeric pairs were resolved chromatographically by UPLC
(R>1.5), SFC resolved four isomeric pairs (R>1).

Both methods offer fast analysis and were used in
simple dilute-and-shoot protocol for NDDs screening in urine.
Limits of detection and quantification were determined in
units of ng mL™" in urine.

The authors gratefully acknowledge the support of the
Ministry of Education, Youth and Sport of the Czech Republic
(project Kontakt LH14064).
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ZMENY GLYKOSYLACE U PACIENTU

S HEPATOCELULARNIM A KOLOREKTALNIM
KARCINOMEM KVANTIFIKOVANE POMOCI
FT-ICR A MRM

PETRA DAREBNA™, PETR NOVAK™*®, RADEK
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128 43 Praha 2, © Oddéleni Nukledrni Mediciny, Fakultni
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Zmény v glykosylaci  proteini  jsou spojovany
s nddorovymi onemocnénimi, piedev§sim s hepatocelularnim
a kolorektalnim  karcinomem. Pomoci  modernich
analytickych metod jako jsou kapalinova chromatografie
a hmotnostni spektrometrie je mozné tyto zmény velice citlivé
a presné sledovat. V této studii byly vyuzity dva hmotnostné
spektrometrické pfistupy, LC-MS/MS-MRM na trojitém
kvadrupdlovém systému a ESI FT-ICR MS, ke kvantifikaci
zmén  glykosylace u  hepatocelularniho  karcinomu,
kolorektalniho karcinomu a kolorektdlnitho karcinomu
s metastazemi do jater.

Sérové proteiny haptoglobin, hemopexin a komplement
faktor H byly nabohaceny pomoci ethanolové precipitace
a jednotlivé fukosylované glykoformy N-glykopeptidii byly
porovnany s jejich nefukosylovanymi glykoformami. Ve
stejnych  vzorcich byly zarovenn porovnany sialované
glykoformy O-glykopeptidu hemopexinu. V naméfenych
datech byl pozorovan narust fukosylovanych glykoforem
u vSech sledovanych proteind a zaroven byl pozorovan narust
sialylovanych  glykoforem  hemopexinu u  pacientl
s hepatocelularnim karcinomem a hepatitidou typu C.

Oba zvolené ptistupy, LC-MS/MS-MRM analyza na
trojitém kvadrupdlovém systému a ESI FT-ICR MS analyza,
poskytly srovnatelné vysledky vhodné pro kvantifikaci zmén
glykosylace i pfes rozdily v chromatografii, hmotnostni
spektrometrii a analyze dat. Z naméfenych dat je patrny rozdil
v glykosylaci sledovanych proteint u pacientti
s hepatocelularnim karcinomem a Zloutenkou typu C
v porovnani s kolorektalnim karcinomem a kolorektalnim
karcinomem s metastazemi do jater.
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KLINICKOU DIAGNOSTIKU KARCINOMU PLIC
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 Ustav analytické chemie, Vysokd Skola chemicko-
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Vramci vyvoje novych minimaln¢ invazivnich ¢i
dokonce zcela neinvazivnich postupt klinické diagnostiky
vzristd v posledni dob& vyznam spektroskopickych metod'.
Na rozdil od rutinné vyuzivané histologické analyzy tkani,
jejiz vysledek Casto zavisi na zkuSenostech histopatologa, jsou
spektroskopické analyzy reprodukovatelné, spolehlivé, rychlé
a navic nevyzaduji témét Zadnou piipravu vzorku'. Vibraéni
spektroskopie, tedy infraervena a Ramanova, poskytuje
informace jak o slozeni vzorku, tak o jeho struktufe.
V disledku onemocnéni dochdzi k chemickym a zaroven
strukturnim zménam postizenych tkani na molekularni Girovni
a pravé tyto zmény je mozné pomoci vibraéni spektroskopie
detekovat' . Kombinace s optickymi sondami jests zvysuje
potenciél t&chto metod pro jejich vyuziti v diagnostice chorob'.

Vcasné a spolehlivé urceni diagnézy je kliCovym
faktorem pro uspéSnost 1écby zvlasté u nadorovych
onemocnéni. Karcinom plic zaujimé celosvétové prvni misto
v po¢tu umrti v disledku zhoubnych novotvari. Soudasné
metody jeho diagnostiky jsou vSak Casto velmi invazivni
a vyzaduji histopatologické potvrzeni. Pro analyzu plicni
tkané v redlném case v prub&hu rutinniho bronchoskopického
vySetfeni tak byla vyuzita specialné konstruovana Ramanova
mikrosonda. Po optimalizaci parametrd méteni tak, aby nebylo
vySetieni pro pacienta pfiliSnou zatézi, byla analyzovana rizna
mista normalni a patologické tkan¢ pacientl s karcinomem plic
a zaroven jedinct s neurcitou patologii.

V ziskanych Ramanovych spektrech byly identifikovany
pasy charakteristické pro vibrace slozek tkané, tedy napf.
aminokyseliny, proteiny nebo lipidy. Krom& zmén
v intenzitach a prib&hu téchto past byla zaroveni pozorovana
zvySena mira fluorescence v ptipadé normalni tkané. Vysledky
ziskané v této pilotni studii tak naznaCuji slibny potencial
Ramanovy mikrosondy v in vivo diagnostice karcinomu plic.

Tato prace byla financovana z ucelové podpory na specificky
vysokoskolsky vyzkum (MSMT: 20-SVV/2016), Operacniho
programu Praha Konkurenceschopnost
(CZ.2.16/3.1.00/22197, /21573 a /24503) a Narodniho
programu udrzitelnosti (NPU MSMT: LO1215 — 34807/2013
a LO1601 —43760/2015).
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Deoxyribonukleova kyselina (DNA) je velmi dulezita
biomolekula, kterd nese genetické informace'. Jeji strukturni
zmény, které zpisobuji vazné poskozeni lidského zdravi,
mohou byt vyvolany riznymi fyzikalnimi nebo chemickymi
¢inidly, které se vyskytuji v zivotnim prostfedi nebo jsou
vytvoreny v organismu jako vedleji produkty metabolismu®.

Elektrochemické DNA biosenzory byly tspé$né pouzity
pro sledovani poskozeni DNA, pii detekci specifickych
mutaci v sekvencich DNA a pro studium supramolekularnich
interakci DNA s rlznymi organickymi slouceninami.
Predstavuji rychlé, levné, citlivé, jednoduché a reprodukovatelné
elektrochemické nastroje pro sledovani interakci analyt-DNA
a pro detekci oxidagniho poskozeni DNA®,

V této praci byl pfipraven jednoduchy elektrochemicky
DNA biosenzor na bazi elektrody ze skelného uhliku (GCE).
Na povich GCE byla -elektrochemicky naadsorbovana
dvouftetézcova DNA izolovand z lososiho spermatu (dsDNA).
Byly nalezeny optimalni podminky pro pfipravu dsDNA/GCE
biosenzoru®. Nejprve byl piipraveny dsDNA/GCE biosenzor
pouzit pro detekci posSkozeni dsDNA zpisobeného interakei
s derivaty fluorenu (2-aminofluoren, 2-acetylaminofluoren,
2-aminofluoren-9-on a 2,7-diaminofluoren jsou strukturné
velmi podobné latky, které jsou pouzivané pro testovani
genotoxicity). Dale byl také zkouman vliv oxida¢niho stresu
na dsDNA, ktery je zptsoben ataky hydroxylovymi radikaly.
Ty byly generovany elektrochemicky na povrchu borem
dopované diamantové elektrody nebo chemicky pomoci
Fentonovy reakce. Pro vyzkum byla pouzita pfima
elektrochemicka metoda zalozena na sledovani oxidace bazi
dsDNA (square-wave voltametrie) a nepiimé metody cyklicka
voltametrie a elektrochemickd impedanéni spektroskopie,
které vyuzivaji aktivniho redoxniho indikatoru. Ve vSech
ptipadech bylo pozorovéano poskozeni dsDNA.

Tato prace vznikla vramci specifického vysokoSkolského
vyzkumu (SVV 260317) za financni podpory Grantové
agentury Univerzity Karlovy v Praze (GAUK 430214/2014/B-
CH/PrF).
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HIGHLY SENSITIVE MASS SPECTROMETRIC
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Anchieta, 38071 La Laguna, Tenerife, Spain,  International
Clinical Research Center, St. Anne’s University Hospital,
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k.hajtmanova@mail. muni.cz

Retinoic acid (RA) is an active cellular retinoid
metabolite and it is synthesized in cells from provitamin A.
This metabolite has wide range of effects on vertebrate
development and plays a crucial role during reproduction,
proliferation, homeostasis, and physiopathology. It is
frequently used to promote neural differentiation of
pluripotent cells. All-trans RA is used in the differentiation
therapy of acute promyelocytic leukemia. RA is thus
biologically and clinically important molecule with a need of
development of precise analytical determination allowing
detection of very low amount of RA in complex biological
samples'?.

HyC  CHj CHg CHs
N
CH; HO o
Fig. 1. All-trans retinoic acid
We employed here several mass spectrometric

approaches, including either Matrix- or Surface- Assisted
Laser Desorption lonization Time Of Flight (MALDI- or
SALDI-TOF), in order to reach highly sensitive determination
of RA.

First we explored possibilities of the use common
MALDI-TOF matrices 2,5-dihydroxybenzoic acid (DHB)’,
a-cyano-4-hydroxycinnamic acid (CHCA), and sinapinic acid
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(SA). The highest ionization of RA was observed using
CHCA matrix and much lower detection limit was reached,
(5 x) when compared with previously reported DHB?.

Next, we used several metal organic frameworks
(MOFs) such as HKUST-1, Basolite F300, and Cobalt(Il)
oxopivalat for SALDI-TOF MS. MOFs represent highly
advanced porous materials which are known to absorb various
molecules and/or nanoparticles®.

Several experimental setups were outlined: (i) only pure
MOFs were used for SALDI, to enhance RA desorption from
the MOF crystals surface, or (ii) to test if pre-concentration of
RA on MOFs is possible, or (iii) the combination of MOF
(Basolite F300) with previously adsorbed gold nanoparticles,
or (iv) the use of magnetic core-shell MOFs was examined,
that showed the highest sensitivity in RA detection. The
lowest detection limit (D.L.) was estimated to 10™"* mol. The
use of MOFs as SALDI matrices for MS determination of RA
is reported here for the first time. To validate our method, we
determined RA in biologically very complex milieu of
extracts of mouse embryonic fibroblasts.

The results achieved open new possibilities of highly
sensitive determination of retinoic acid and retinoids in highly
complex and analytically difficult samples. In summary, new,
highly sensitive method for RA pre-concentration and
determination using MOFs was developed. Low D.L. enables
determining the levels of RA in variety of biological or
biomedical scenarios.

Supported by the project no. LQI1605 from the National
Program of Sustainability I (MEYS CR), project FNUSA-
ICRC no. CZ.1.05/1.1.00/02.0123 (OP VaVpl) and Grant
MAT2014-57465-R (Ministry of  Economy and
Competitiveness, Spain).
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Spektroskopie povrchem zesilené infracervené absorpce
(Surface-Enhanced  Infrared = Absorption SEIRA
spectroscopy)' umoziiuje detekci latek adsorbovanych na
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povrch plasmonickych kovovych substrati a charakterizaci
adsorbovanych vrstev piedev§im ve smyslu orientace
adsorbovanych molekul vii&i kovovému povrchu®>.

Zmény podminek méfeni, k nimZ patii teplota substratu,
vedou k pozorovatelné variabilité spektralnich charakteristik
SEIRA spekter. Tyto zmény mohou byt zptsobeny rdznymi
zménami vlastnosti systému substrat-adsorbat: (i) naruSenim
pivodni mikro- a nanostruktury kovového substratu,
(ii) zménou frekvence povrchové plasmonové rezonance kovu
a (iii) zménami v uspofadani vrstvy adsorbovanych molekul
ajejich orientaci vi¢i povrchu substratu. Znalost teplotné
indukovanych zmén mulze piinést hlubsi porozuméni
vlastnostem adsorbovanych vrstev i mechanismu SEIRA.

Predmétem soucasné studie byla (i) analyza SEIRA
spekter thiaminu a kyseliny nikotinové, adsorbovanych na
elektrochemicky pfipravenych velkoplosnych médénych
substratech s vyuzitim vysledktit DFT vypocta a (ii) analyza
zdroji variability v sadach SEIRA spekter téchto latek
namétenych v prib&hu jednoho ze dvou pifedem navrzenych
teplotnich  programti, spocivajicich v postupné zméné
resp. stabilizaci teploty substratu, s vyuzitim vicerozmérnych
statistickych metod.

Stejné jako v piipadé SERS spekter* byly jako hlavni
zdroje teplotn¢ indukovanych zmén v sadach SEIRA spekter
uréeny zmény orientace molekul vici povrchu substratu; za
dal§i zdroj zmén je povazovana desorpce molekul vody
véazané v adsorbované vrstvé molekul.

Tato prdace vznikla za podpory grantu GAP206/11/0951
a za ucelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum
(MSMT & 20/2015).
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Jednoduchd a rychld kvantifikace neurotransmiterti
v biologickych vzorcich hraje kliCovou roli pro diagnostiku
a kontrolu 1é¢by mnoha neurologickych onemocnéni, jako
napiiklad deprese, Parkinsonovy choroby, schizofrenie apod.
Kombinace monolitickych fazi s elektrochemickou detekci
nabizi elegantni cestu k pfipravé miniaturizovaného a levného
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Obr. 1. Priprava integrovaného elektrochemického detektoru.
Fixace pracovni a referentni elektrody k médénému dratu (vlevo)
a nasledna integrace vliken do kapilarni kelony (vpravo)

analytického systému vhodného pro tyto ucely.

Obrazek 1 shrnuje vlastni piipravu miniaturizovaného
elektrochemického detektoru. Mikroelektrody byly nejprve
fixovany na médény drat zajist'ujici prevod signalu a nasledné
integrovany do kapilarni kolony. Jako pracovni elektroda bylo
pouzito uhlikové vladkno o priméru 7 pm, na kterém byl
studovan vliv chemické modifikace povrchu vldkna
epoxidovymi skupinami. VIdkno bez této modifikace
poskytovalo 800x vyssi signal ve srovnani s modifikovanym
vlaknem. Pro pfipravu referentni elektrody jsme testovali (i)
elektrochemickou depozici stiibra na uhlikové vlakno a (ii)
pouziti sttibrného mikrodratu (25 pum). Z hlediska Casové
naro¢nosti a mechanické stability byl jako referentni elektroda
pouzit stiibrny mikrodrat. Pfipraveny elektrochemicky
detektor poskytoval linearni odezvu v rozsahu &ty fada
aumoznil detekovat 110 pg nadavkovaného dopaminu.
Spojeni s monolitickou stacionarni fadzi umoznilo separaci
modelové smési neurotransmiterti. V souc¢asné dob¢ testujeme
pouziti pfipravené integrované kapilarni kolony pro stanoveni
neurotransmiteri v moci.

Integrovana monolitickd kolona je prvnim krokem pfi
vyvoji miniaturizovanych analytickych systémd umoziujicich
upravu vzorku, chromatografickou separaci a detekci. Takové
systémy mohou byt vyuzity v personalizované mediciné
a umoznit snizeni jak ¢asovych tak finan¢nich narokd.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (projekt ¢. 14-22426S).
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Calixarenes are favourite framework in supramolecular
chemistry with many possible applications'. However, the
basic skeleton itself is not electroactive. For this reason,
a suitable substituent (,,redox probe*) must be introduced to
enable electrochemical study and analysis of such systems.

In our investigations of various nitroderivatives of calix[4]
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arenes we have found, that electrochemical responses offer
not only respective thermodynamic data, but also information
concerning  electron  distribution, delocalization and
intramolecular communication, which correlate with the shape
and structure of the molecule (stereoelectrochemistry).
Consequently, electroanalytical approach has been used also
for the structure and other 3D analysis, mainly in terms of:
a) the conformation: cone- / paco- / 1,3-alt->*;
b) type of bridging units: methylene / thia;
c) type of the redox probe: nitro / nitroso / 4-nitrophenyl-
sulphonyl / N-hydroxyiminomethyl*™;
d) position of the redox probe(s), their interactions>:
i) upper rim / lower rim / both rims,
ii) para- / meta- / both positions,
iii) on the adjacent / opposite benzene rings;
e) rigidity / flexibility of the molecule in solution®’;
f) shape, character and reactivity of the radical
intermediates, and their spin state®;
g) complexation abilities towards ions in solution.
Interpretation of experimental data (DC-polarography,
cyclic voltammetry, coulometry and UV-VIS, IR and EPR
spectroelectrochemistry (together with their correlation with
DFT calculations)) proved the pinched shape of the calix
skeleton, conditions for their C,, — C4, — C;-, interconversion,
role of the type of bridging unit, existence of stable mono-, di-,
tri and tetra anion tetraradical intermediates, their
coordination ability etc.

The study was supported by the GA UK project 798214,
GACR grant 13-21704S and institutional support RVO:
61388955.
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The detection of cholinesterase inhibitors (Chl) is
nowadays very actual topic. The threat of terrorist attack with
usage of organophosphate nerve agents such as soman, sarin,
tabun, VX, etc. or just intoxication by pesticides such as
malathion, parathion, etc. are both very dangerous problems
for humans and the environment. In these situations, fast, easy
and reliable detection of these compounds on site is the most
important thing before any other actions could be taken. One
of these detectors, which are small and easy to use, are the
glass tubes. They are filled with carriers, detection reagent
and vials with buffers'. The whole mechanism of the
detection is based on the enzymatic colorimetric Ellman's
reaction. Meaning, that the carriers (preferably white) in the
absence of Chl change their colour from white to yellow,
which is  detectable by the naked eye or
spectrophotometrically at 412 nm. On the contrary, the
carriers remain their white colour in the presence of ChI®. The
main disadvantage of this method is the indisctinctive colour
transition from white to yellow.

The aim of this study was to prepare white spherical
carriers in form of pellets containing immobilized enzyme
butyrylcholinesterase. The enzyme should have activity in
range 1 to 100 nkat g™ and should be stable enough to endure
long term storage. To increase the concentration of the
immobilized enzyme and in this way to increase the activity
and colour intensity of the Ellman's reaction, the material with
high specific surface Neusilin® was utilized. The samples
including one blank and four different contrations of
Neusilin® were prepared by the extrusion-spheronization
method and dried in hot air oven at 30 °C. For further
measurement, pellets of size between 0.8—1.25 mm were used.
After impregnation with the butyrylcholinesterase, parameters
such as hardness, pycnometric density, intraparticular
porosity, sphericity, activity and inhibiton of the prepared
carriers were measured. The increase in colour intensity and
the improvement of other properties was observed in the
samples containing Neusilin® compared to the samples
without it.

This work was supported by the IGA 301/2016/FaF VFU
Brno.
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Alloxan je znam jako latka schopna uméle vyvolat
diabetes. V posledni dobé¢ se o ni rovnéz diskutuje jako
o latce, kterd se miize vyskytovat v potrave, a tim zptisobovat
narist vyskytu diabetu u soucasné populace. Na zvifecich
modelech diabetu vyvolanych alloxanem bylo zjisténo, ze se
alloxan preménuje v redukénim cyklickém procesu na
reaktivni formy kysliku a tim zpUsobuje destrukci
specifickych pankreatickych beta-bunék Langerhansovych
ostriivki'. Jak jiz publikovali ve své studii Patterson a kol.%,
alloxan je stabilni okolo pH 7,0 a nestabilni se stava
v kyselém a zasaditém prostfedi. Toto zjisténi se jevi jako
zasadni pro studium moznych produktd a jejich dalsi Gc¢inkt
Vv organismu.

Vtéto praci jsme feSili otazku stability alloxanu
v kyselém a zasaditém prostiedi. Vznikly produkt hydrolyzy,
kyselina alloxanova, byl identifikovan pomoci hmotnostni
spektrometrie a dale byl stanoven pomoci kapilarni zénové
elektroforézy (CZE). Kyseld hydrolyza (pomoci 50 % HCI)
a alkalickd hydrolyza (pomoci 50 % NaOH) byla provadéna
po dobu 5 min az 120 min. V prub¢hu hydrolyzy byl sledovan
ubytek alloxanu a vznikajici kyselina alloxanova pomoci CZE
v systému 50 mM borat/NaOH pH 8,0 pfi aplikovaném napéti
20 kV.

Autofi  dékwji  Instituciondlni  podpore MZ CR RVO-
FNOs/2015 a projektu MSMT (NPU LO 1305) za financni
podporu vyzkumu.
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Prace se zabyva meéfenim zeta potencidlu hovéziho
sérového albuminu (BSA). Zeta potencial je elektrochemicky
potencial v koloidnich systémech, ktery pusobi na rozhrani
mezi povrchovou vrstvou &astice a okolni kapalinou'. Hraje
velkou roli z hlediska chovéani ¢astic v roztoku a jeho znalost
je dilezita nejen pro dlouhodobou stabilitu roztoku, ale také
pro moznost adsorpce na nanocastice. Nelze ho méfit ptimo,
ale 1ze ho dopocitat ze znalosti elektroforetické mobility za
pouziti vhodného modelu, proto se k jeho méfeni vyuziva na
ptiklad elektroforéza a meéfeni rychlosti Castic s pouzitim
laserové Depplerovy velocimetrie. Zeta potencial mize byt
ovlivilovan zménou nékolika parametrd. Nejvétsi vliv ma
zména pH roztoku. Na pfistroji Zetasizer NanoZS byl méten
zeta potencial pfi zméné pH roztoku, teploty a koncentrace
anaméfené hodnoty byly porovnany s daty publikovanymi
v jinych studiich.

V ramci experimentalni prace byl méfen zeta potencial
vzorki o pH v rozmezi 2-11, které bylo upravovano pomoci
hydroxidu sodného o koncentraci 0,25 mmol 1" a kyseliny
chlorovodikové o koncentraci 0,25 a 0,025 mmol I"'. Na
zakladé meéfeni zeta potencilu téchto vzorkii byl urcen
izoelektricky bod, ve kterém je pfipraveny vzorek nejméné
stabilni. Déle byl také meéfen zeta potencial za meénici se
teploty v intervalu 5—60 °C a pfi tfech riznych koncentracich
0,022, 0,044 a 0,088 mmol I"".
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Zeolity jsou mineraly na bazi hlinitokifemicitani. Tyto
materidly maji ve své struktufe zabudovéany ionty hliniku
a kfemiku, které tvoii tetraedry. Spojenim téchto zakladnich

vvvvvv

opétovném spojovani vytvareji trojrozmérnou mikroporézni
strukturu'. Obecnd lze zeolity rozd&lit na piirodni
a syntetické. Vlivem trojrozmérné struktury zeolitd dané
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systtmem kanalki a kavit se jejich specificky povrch
mnohonasobné zvétSuje. Pory piesnych rozméri poskytuji
krystalickym hlinitokfemicitanim velkou adsorp¢ni kapacitu
aiontovyménné vlastnosti. U jilovych minerald jako je
klinoptilolit dochazi k sorpénim procesim zejména na
povrchu a proto vykazuji niz§i kationtovou vymeénnou
kapacitu®. lontovyménné vlastnosti zeoliti se odvijeji
z typickych struktur jednotlivych zeolitd. Vyznamnou roli ma
vnitini rozloZeni kanalk®i a dutin ve struktufe'. Tato jejich
schopnost vazat nekteré tézké kovy je vyuzitelna v zivotnim
prostiedi’.

Tato prace se zabyva ptipravou a charakterizaci
syntetickych zeolitl ptipravenych z komer¢nich a odpadnich
materiald  obsahujicich kaolin. Pouzité materidly byly
kalcinovany. Molarni poméry v reakénich smésich byly
upraveny ptidavkem sodného, nebo draselného vodniho skla.
Dale bylo provedeno hydrotermalni oSetfeni reakénich smési.
U ziskanych materidli byla stanovena pevnost v tlaku
aprovedena identifikace mineralogickych fazi pomoci
rentgenové praskové difrakéni analyzy. Bylo prokézano, ze
odpadni materialy piedstavuji vhodné surovinové zdroje pro
zeolitovou syntézu, srovnatelné s komerénim kaolinem. Dale
byla zkoumana kationtovda vyménna kapacita (CEC)
syntetickych zeolitd pfipravenych z odpadnich kaolind.
Z vysledku prace lze usuzovat, ze odpadni kaoliny se mohou
pouzivat jako vhodna alternativa Cistého kaolinu pii syntéze
katex. V posledni ¢asti této prace byla provedena studie
iontovyménnych vlastnosti syntetickych zeolitl, konkrétné
jejich selektivitou pro ionty médi a olova. Cilem prace je
zjisténi GCinnosti interakce iontl se zeolity, které se lisi
rozdilnou dobou hydrotermalniho oSetfeni. Pfedmétem
zkoumani je také posouzeni, zda na tuto u¢innost ma vliv
michani roztoku. Koncentrace iontil v roztoku byla zjistovana
pomoci atomové absorpéni spektrometrie.
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Orthophthalaldehyde (OPA) is an aromatic dialdehyde
bearing two reducible aldehydic groups in position 1 and 2.
OPA is broadly used for analytical detection and
determination of amino acids'>. OPA is also used as
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a disinfectant agent for medical devices that resist heating’.
The reactivity of OPA with primary diamines is widely
applied in organic synthesis for the synthesis of important
heterocyclic compounds with biological relevance™’, therefore
the detailed knowledge of the structure aspects and
mechanism is of interest. The electrochemical reducibility of
OPA was used for the study of its reactivity with eight
primary diamines (1,2-diaminoethane, 1,2-diaminopropane,
1,3-diaminopropane, 1,4-diaminobutane, 1,2-cis-diamino-
cyclohexane, 1,2-trans-diaminocyclohexane, 1,8-diamino-
naphthalene and o-phenylenediamine). The experiments were
perfomed in phosphate buffer pH 9.9 with OPA hydrated in
advance or unhydrated. For the identification of intermediates
and products, NMR, MS analyses have been used. It was
discovered that the reaction of OPA with primary diamines is
governed by the distance between the two amine groups and
by the presence of aromatic ring on the skeleton of diamine.
As a result, the condensation products of OPA with diamines
were isolated and identified and the reaction pathway was
discussed. It was observed that the final products based on
1,2-diaminoethane,  1,2-diaminopropane, 1,2-cis-diamino-
cyclohexane and  1,2-frans-diaminocyclohexane  were
electroactive, whilst the reduction of the other products does
not occur in the available potential range.
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Potentiometric sensors are the main component of the
majority of clinical analysers due to the possibility of their
miniaturization and their selectivity. In recent years, there has
been an increasing demand for mass screening methods for
neuroblastoma. Neuroblastoma, a neuroblastic tumor derived
from the perimordial neural crest, is most frequently
diagnosed in infancy. Neuroblastoma is characterized
biochemically by the elevation of wurine catecholamine
metabolites (known as tumor markers (TMs)), particularly
homovanillic acid and vanillylmandelic acid'. In our
experience, many characteristics of polyaniline (PANI) films
are attractive for the development of potentiometric sensors
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for anionic species. It has been shown that the PANI film was
able to facilitate the transfer of hydrophilic anionic species, to
be the receptor layer, to act simultaneously as the carrier of
the receptor attached to the surface of nanoparticles and
transducer of the potentiometric signal®®. Taking into account
the structural features of both the PANI backbone and the
above-mentioned metabolites, it can be presumed that the
PANI film could be useful for their detection.

The purpose of this work was to show and discuss the
relations between the surface properties of an ion-selective
membrane and the quality of the PANI film deposited onto its
surface during chemical polymerisation. This study might be
the key for the widespread application of PANI films for the
recognition of TMs. It was found that the growth of PANI on
plasticized PVC-membranes was influenced by the
hydrophilicity of the substrate. Decreasing the level of
plasticizer in the membrane increased the membrane
hydrophilicity and adhesion of the PANI film. The proposed
approach to detect TMs demonstrated a potential methodology
for designing sensors able to detect TMs in a biological
matrix.

This research was supported by the Grant Agency of the
Czech Republic (Project P206/15/02815S) and by specific
university research (MSMT No 20-SVV/2016).
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Metodika na stanovenie [-D-apiozidazovej aktivity bola
vypracovana s pouzitim syntetického chromogénneho
substratu  4-nitrofenyl-B-D-apiofuranozidu  pripraveného
v nasom laboratoriu. Skrining prebiehal na znacnom mnozstve
komerénych hrubych enzymovych preparatov ale aj
niekol’kych rastlinnych vzorkach. Doteraz bola tato enzymova
aktivita potvrdena len u malého mnozstva komerénych
enzymovych preparatov s vyznamnym vyuzitim vo
vinarenskom priemysle'?. Vysledky potvrdzuju pritomnost’
tejto aktivity aj vniekolkych netypickych enzymovych
pripravkoch ako su celulazy a lipazy, ked’ze predchadzajuce
Stidie dokazali inducibilny charakter tohto enzymu.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016)
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HO OH
D-apiofuranéza

HO OH

p-nitrofenyl-p-D-apiofuranozid p-nitrofenol

Schéma 1. Princip metodiky stanovenia B-D-apiozidazovej aktivity

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV-846-12 a VEGA
¢ 2/0157/16.
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Gold clusters can be generated by Laser Desorption
Ionization (LDI) of various gold nanomaterials e.g. gold nano-
particles (AuNPs) of various geometry, or gold foil. In our
study, Au,, clusters generated from flower-like AuNPs were
used for internal calibration of peptides'.

A simple and effective method for in situ generation of
high and stable gold cluster ions (Au, and Au, ) were
developed. Then, the application of these clusters in external/
internal calibration of mass spectra in both positive and
negative ion modes was evaluated. The high efficiency of
generation of clusters from AuNPs up to m/z 5000 (ref.>*) has
also been demonstrated although these high-mass gold
clusters can be easily decomposed to low-mass clusters or
even they can explode. Therefore, we aimed 1) to stabilize
AuNPs by optimizing the matrices and the use of additives, 2)
to extend the mass range towards high masses and 3) to obtain
peaks with sufficient intensity and resolution to be usable for
internal/external calibration of TOF or Q-TOF mass
spectrometers.

Among the different additives examined, citric acid/
ammonium citrate buffer stabilizes AuNPs in aqueous
solution and allows a reproducible generation of high-mass
Au,, clusters presenting high peak intensities and good
resolution. We developed a simple and fast LDI method for
the generation of gold clusters. These clusters present peaks,
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across the whole mass range up to m/z 17 000 in positive and
up to m/z 6 000 in negative ion mode, with sufficient signal to
noise ratios without using interfering matrices.

Our results demonstrated that gold cluster ions can be
used in precise in situ calibration in both low and high mass
range. This calibration that can be carried out over high mass
range without the use of interfering matrices is particularly
suitable for MS of peptides and small proteins as well as for
low molecular compounds such as metabolites, resulting in
the development of more rapid and precise MS methods in
biomedical research and diagnostics.

Supported by the project no. LQI1605 from the National
Program of Sustainability II (MEYS CR) and by the project
FNUSA-ICRC no. CZ.1.05/1.1.00/02.0123 (OP VaVpl).
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Aqueous-organic mixtures are very often being used in
various fields of chemistry. However, the literature review
shows, that is a small amount of data involving studies of
viscosimetric properties of strong electrolytes in these type of
solvents. Such research is carried out for many years in the
Department of Physical Chemistry of the University of Lodz.
The viscosities of KCI, NaCl, Nal, KNO;, LiNOs;, NaBPh,
and BuyNI were determined in H,O — DMSO mixtures (up to
ca 0.15 mole fraction of DMSO) as a function of
concentration (0.01 to 0.05 moldm™) at T = 298.15 K to
obtain the Jones-Dole B coefficient.

n

n=—
770

=1+A4c"?* +Be

Using the assumption of the equality, B (Buy,N) = B
(BPhy) the values of B. coefficients for individual ions have
been calculated. All results have been discussed in terms of
ion-solvent interactions.

Based on these data we analyzed the nature of changes
in ionic value of coefficient B as a function of the composition
of the studied water + dimethyl sulfoxide mixtures mainly in
terms of ion-solvent interactions.
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Silymarin, extrakt z ostropestifce marianského (Silybum
marianum), pusobi hepatoprotektivné a chemoprotektivng, je
klinicky vyuZivan pfi onemocnénich jater a vykazuje
vyznamnou antioxida¢ni aktivitu. Hlavnimi slozkami sily-
marinu jsou flavonolignany — silybin, isosilybin, silydianin,
silychristin (I) a taxifolin'. Oxidaci silybinu lze ptipravit
2,3-dehydrosilybin. Dehydroderivaty obecné jsou biologicky
ucinnéjsi nez puvodni molekuly, maji naptiklad (az o fad)
vyss§i antioxidadni, cytostatickou nebo i antiparazitickou
aktivitu®. 2,3-Dehydrosilychristin (II) mé aZ o dva fady vyssi
antioxidacni aktivitu (DPPH) nez silybin, a je asi nejsiln&js§im
antioxidantem v silymarinu, kde se vSak vyskytuje jen ve
stopovém mnozstvi. Tato latka mé& znaény potencial jako
ucinné chemoprotektivum, avsak biologické testy byly dosud
limitovany jeho Spatnou dostupnosti. Pfesto, ze jde o zdanlivé
jednoduchou reakci, jeho pfiprava narazi na zna¢né problémy.

Popsana metoda ptipravy 2,3-dehydrosilychristinu (Z1)
spo¢iva v refluxovani silychristinu v suchém pyridinu
v piitommosti vzduchu®*. Nevyhodou je ¢asova narognost (aZ
10 dni) a velmi nizké vytézky — cca 15 %.

Schéma 1. Obecna rovnice pripravy 2,3-dehydrosilychristinu

Pfi  vyvoji pfipravy 2,3-dehydrosilychristinu  jsme
zkoumali vliv rozpoustédla a baze (Schéma 1). Vsechny
reakce probihaly za intenzivniho michani v O, atmosféie pfi
60 °C. Pouzity byly rizné kombinace rozpoustédel
(dimethylsulfoxid, methanol, aceton, dimethylformamid)
abazi (triethylamin, K,CO;, 4-dimethylaminopyridin, octan
draselny).

Optimalni reakéni doba byla stanovena z ¢asového
pribéhu reakce pomoci HPLC/PDA/MS (LCMS-2020,
Shimadzu). Nejvyssi konverze byla zjisténa po 5 hodinach
reakce, pozdé&ji dochazelo k polymeraci a rozkladu reaktantti.
Reakéni dobu se takto podafilo zkratit na 1/40 ptivodni doby
(5 h). Soucasné¢ bylo dosazeno vice nez zdvojnasobeni
vytézku reakce z 15 % na 35 % zménou rozpoustédla na
methanol nebo dimethylsulfoxid za katalyzy 4-dimethyl-
aminopyridinem.

Tato prace vznikla za podpory grantii LD 15081 a 15-03037S.
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The poster presents the molar conductances of dilute
solutions of the ionic liquids 1-ethyl-3-methylimidazolium
tetrafluoroborate  [emim][BF;] and 1-butyl-3-methylimi-
dazolium tetrafluoroborate [bmim][BF,] in N,N-dimethylacet-
amide over the temperature range from 283.15 to 318.15 K.

Conductance data were analyzed using the Barthel’s low
concentration Chemical Model (IcCM) and the ionic
association constant Ka, the limiting molar conductances A,,
and distance parameters R were calculated.

The thermodynamic functions of ion association such as
Gibbs free energy, enthalpy, and entropy of ion pair formation
as well as the Eyring activation enthalpy of charge transport
have been evaluated and discussed. Slight ionic association
was observed for the ILs in DMA at all experimental
temperatures. It was found that the Gibbs free energy values
are negative and became more negative with temperature. The

values of AG7indicate that the spontaneity of the ion pair
formation is higher in the case of salt containing the smaller
cation, i.e., [emim][BF,]. The values of entropy and enthalpy
of association increase with increasing temperature for both

electrolytes tested. The obtained high positive AH values
suggest that the ion-pairing process is endothermic. Positive
values of entropy prove that the transition from the free
solvated ions into the ion pairs causes system less ordered.
This is related to the partial desolvation of ions prior to the
formation of ion pair. Because the Gibbs free energy is
negative, entropic effects seem to dominate over the enthalpic
effects, and thus the ion pair formation of ionic liquids in
DMA is exoergic.
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Electron Paramagnetic Resonance (EPR) spectroscopy is
a very useful tool for the study of molybdate complexes,
which are formed among molybdenum ions and various
ligands. Such EPR spectra are extremely sensitive to the
coordination environment in which the molybdenum ions are
placed. In our contribution, the powdered solid-state samples
of molybdate complexes with various aldoses were
prepared'”. The type of coordination depends upon the
solution pH, and steric arrangement of the hydroxyl groups.
The EPR spectra were recorded on a field-modulated CW: 1)
X-band (= 9.4 GHz) EMX and ii) Q-band (= 33.9 GHz) EMX
Plus, EPR spectrometers (Bruker BioSpin, Germany) at room
temperature (RT) and at 98 K. The control samples prepared
without molybdenum ions were EPR silent. In the case of all
the molybdate complexes, the axially symmetric EPR spectra
of Mo(V) ions (dl, Dypand S = 1/2) were observed, including
the central line, which was for some samples accompanied by
several, less intensive resonance lines at both X- and Q-band
frequencies. The main resonance can be attributed to the even
molybdenum isotopes (I 0, overall 74.62 % natural
abundance), while the much weaker six lines belong to the
hyperfine structure from the odd **Mo and *’Mo isotopes (I =
5/2, 15.78 % and 9.60 % natural abundance). The line shape
of X-band EPR spectra for given molybdate complexes
recorded at both RT and 98 K was similar except of the
signal/noise ratio. The composite Mo(V) EPR spectra were
seen for molybdate-ribose complex. No other extra spectral
features were observed in the Q-band EPR spectra. For all the
samples, no EPR spectra of Mo(III) ions (d3, “Fipand S = 3/2)
were detected at both X- and Q-band frequencies, niether at
RT nor 98 K. Since, Mo(V) EPR spectra exhibit ‘inverse’
axial g-pattern (gl > gj), this could indicate the slightly
distorted (could be axially compressed) octahedral
environment of the Mo(V) ions, which are surrounded by
oxygen atoms.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (Projects VEGA 1/0765/14, VEGA 1/0041/15
and VEGA 2/0100/14).
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Mononuklearni bunky ptedstavuji dilezity marker, ktery
lze vyuzit pfi monitorovani ahodnoceni celé tady
patofyziologickych stavii (zanétliva reakce, kardiovaskularni
onemocnéni, nadorova onemocnéni). Na zakladé mnozstvi
mononuklearnich bunék a identifikace a kvantifikace
nékterych prozanétlivych faktorti jimi produkovanych, je
mozné také sledovat projevy a intenzitu zanétlivych reakei,
které provazi obezitu a metabolicky syndrom.

V loniském roce byla na nasem pracovisti zavedena
metodika izolace CD14+ mononukledrnich bun€k z periferni
krve, ktera je zaloZena na vyuziti gradientové centrifugace.
Vlastni separace CD14+ mononuklearnich bunék probihd na
koloné s pevnou magnetickou matrici s navazanym antigenem
xCD14+. Detekce a kvantifikace vySe uvedené subpopulace
mononuklearnich bunék byla provadéna metodou pratokové
cytometrie, kterd umoziuje dostateCné ovetfeni spravnosti
izolagniho postupu'.

Bylo zjisténo, Ze existuje celd fada faktort, které
ur¢itym zplsobem ovliviiuji uspésnost izolacniho postupu.

vvvvvv

doba od odbéru krve do zacatku vlastni izolace, volba
velikosti kolony, pouziti pistu pii separaci na koloné
a technika odbéru prstence mononuklearnich bunék. Dale byly
sledovany faktory ovliviiujici uchovavani izolovanych CD14+
monocytl pro naslednou analyzu.

Vyse uvedené faktory byly cilené monitorovany a bylo
zhodnoceno, jakym zplisobem ovliviiuji separaci a stabilitu
izolovanych CD14+ mononuklearnich bunék.

Tato prace vznikla za podpory grantu SGS05/PiF/2016.
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POROVNANI CITLIVOSTI POTENCIOMETRIE SE
ZINKOVOU A SE ZINKOVOU AMALGAMOVOU
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Potenciometrie patfi mezi nejrozsifenéjsi elektro-
analytické metody v Siroké praxi. Pokud je jeji citlivost pro
dany ucel vyhovujici, patfi mezi jeji pfednosti operativni
a dostupné vyuziti, nejlépe v kombinaci s pfislusnymi iontové
selektivnimi elektrodami ISE. V souvislosti s odstraiovanim
kovi z vod ma proto zna¢ny vyznam i vyzkum vyuzitelnosti
potenciometrického sledovani jejich obsahu. Mezi takova
témata spojena napf. s nanofiltraci' patfi v soucasnosti
1 odstranovani zinku z roztoka ZnSO, studované na naSem
pracovisti. Pfimé uréovani obsahu ZnSO, pomoci Zn-ISE
vsak dnes neni mozné, jelikoz nebyla dosud vyfesena funkéné
vyhovujici Zn-ISE. Nedavno zvefejnéné poznatky™ vsak
ukézaly, ze pozoruhodné vysledky muze poskytnout
ipotenciometric s  nékterymi  vhodné  upravenymi
amalgamovymi elektrodami, v poslednich letech rozsifenymi
v oblasti voltametrie*”. Ukazalo se proto zadouci shromazdit
zakladni poznatky o porovnani citlivosti potenciometrie se
zinkovou (ZnE) a s pevnou zinkovou amalgamovou
elektrodou (ZnSAE), zejm. pokud jde o zavislost jejich
potencidlu £ na Case ¢ a na koncentraci ZnSO,. M¢éfteni
provedend v uspofadani dle® naptiklad ukazala, Ze ob&
elektrody vykazovaly pfiblizné srovnatelnou citlivost, pokud
byl povrch ZnE pied kazdou sérii meéfeni obnoven
mechanickym  lesténim. Funkénost Zn-SAE  takové
obnovovani povrchu nevyzadovala. Vyzkum v tomto sméru
dale pokracuje.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR
SGS 2016 _002.
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Atomova absorpéni (AAS) a fluorescencni spektrometrie
(AFS) zazivaji v poslednich letech obrozeni v podobé vyvoje
instrumentace. Prikladem nové vyvijenych ¢asti AAS a AFS
spektrometri jsou miniaturni plazmové atomizatory tékavych
sloucenin, zejména hydridd, =zalozené na dielektrickém
bariérovém vyboji (DBD).

Ve spojeni s AAS se pouzivaji DBD atomizatory
s plandrnim uspofadanim elektrod. Atomizator ma tvar plasté
kvaddru bez podstav horizontdlné¢ umisténého do osy
spektrometru s plosnymi elektrodami na vnéjSich sténach.
Volné atomy analytu vznikaji v oblasti atomizatoru, kterou
piimo prochazi paprsek spektrometru. Budou prezentovany
optimalni podminky atomizace hydridi As, Se, Sb, Bi a Pb
v plandrnim DBD atomizatoru. Analytické charakteristiky
dosazené pro tyto analyty v planarnich DBD atomizatorech
(detekeni limit, odolnost viici interferencim) budou porovnany
s témi dosahovanymi v konvenénich vyhtivanych kiemennych
atomizatorech pro AAS. Budou diskutovany pravdépodobné
mechanismy atomizace te€kavych hydridi v DBD
atomizatorech.

Na rozdil od AAS je detegovani signalu u AFS
limitovano thlem cca 90° mezi vybojkou a detektorem.
Dosavadni typy cylindrickych designi DBD atomizatori
dovoluji detegovat emisi fluorescence analytu nad ustim
atomizatoru nicméné ne pfimo v oblasti plazmatu tak, aby
nedochazelo ke stinéni, odrazu apod. paprsku vybojky ¢i
emise fluorescence sténami atomizatoru. Dal§im problémem
je difuze kysliku zokolni atmosféry zptisobujici snizeni
populace volnych atomu analytu. Prezentovany nové vyvinuty
typ atomizatoru eliminuje svou konstrukci uvedené problémy
a tim dovoluje zvySeni citlivosti a zvySeni odstupu signalu od
Sumu. Dale bude prezentovano srovnani s b&éznymi
atomizatory pro AFS a AAS a moznosti in-situ zachytu
analytu v cylindrickych atomizatorech.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR (P206/14-
23532S) a Ustavu analytické chemie AV CR, v. v. i. (RVO:
68081715).
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Cancer causes immeasurable human suffering and puts
enormous strain on financial resources of developed societies.
The early diagnosis of cancer may be based on the
determination and identification of tumor markers (TM) to
achieve an early diagnosis and thus to improve the prognosis
of disease therapy. The electrochemical devices for detection
of TM have satisfactory sensitivity and selectivity; they are
fast, inexpensive, easily operated, small, portable and simple.
They are not affected by sample turbidity, quenching or
interference from absorbing and fluorescing compounds
commonly occurring in biological samples. Their application
in multianalyte assays reduces the sample consumption and
cost per sample, increases sample throughput and improves
test efficiency. Their easy miniaturization facilitates the
development of disposable sensors and methodologies for

ultra-small samples.
N\\\

X =N, C, N*CH3
Y =S, C(CHj3)2

Scheme 1. Polymethinum salt derivatives proposed for heparin
binding

Our recent spectroscopic studies showed that cyanine
dyes (pentamethinium salts) displayd high affinity and
selectivity ~for anionic analytes'.  Poly(vinylchloride)
membrane involving polymethinium salt derivatives (Schema
1) was supported on a carbon electrode. Interfacial adsorption
and desorption of heparin (model of sulphated tumor markers)
facilitated by the polymethinium salt derivatives were studied
by cyclic voltametry and electrochemical impedance
spectroscopy methods. The high sensitivity was attained with
addition of gold nanoparticles into the polymeric matrix.

This research was supported by the Grant Agency of the
Czech Republic (Project P206/15/028158).
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Glutathione (GSH) is a tripeptide that plays an important
role in protecting cell components from free radicals,
peroxides, lipid peroxides and heavy metals. It supports
enzymatic methylation of inorganic arsenic (iAslll) to
methylarsonous acid (MAsIII), methylarsonic acid (MAsV),
dimethylarsinous acid (DMASIII), and dimethylarsinic acid
(DMAsV)'. Complexes of arsenic compounds and glutathione
are very unstable and tend to undergo a decomposition to
simple organoarsenic species and free glutathione during
chromatographic separation”.

In our work we have focused on synthesis and fast
separation of the arsenoglutathione complexes. The synthesis
was carried out by simple mixing a stock solutions of the
iAslll, MMAsV and DMAsV with glutathione. The molar
ratios of the GSH to As species were from 50:1 to 300:1.

Initially the chromatographic separation was carried out
with gradient mode in a reverse phase (RP) C18 column. The
inductively coupled plasma mass spectrometer (ICP-MS)
served as a detector of arsenic in the eluted fractions. The
content of the organic solvent in the analyzed mixture
influenced the signal of the arsenic in the ICP-MS. Therefore
we established satisfactory conditions for the separation in the
isocratic mode, which enabled good quantification of the three
arsenoglutathione complexes.

We observed that the ratio of GSH to arsenic compounds
and the time of the reaction influenced the yield of the
synthesis of the particular arsenoglutathione specie. The
synthesis of the DMAsGS resulted in the lowest yield,
compared to MAs(GS), and As(GS)s.

This work was suported by CAS, institutional support
RVO:68081715 and by MSMT, project Kontakt II- LH15174.
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Biogénne aminy predstavuji skupinu dusikatych
organickych latok snizkou molekulovou hmotnostou
obsahujucich charakteristické aminoskupiny. Ich Struktara
moze byt alifaticka, aromatickd alebo heterocyklicka. Su to
biologicky aktivne latky a vdc§ina z nich ma vyznamny
fyziologicky ucinok a sluzia ako zdroj dusika a prekurzory
syntézy horménov a nukleovych kyselin a bielkovin. Mnohé
z nich sa v malych mnoZstvach bezne vyskytuju v potravinach
rastlinného ako aj zivocisneho podvodu, predovsetkym vo
fermentovanych  potravinach a  napojoch.  Vznikajl
mikrobialnou dekarboxylaciou zodpovedajticich aminokyselin
alebo aminéciou a transaminaciou aldehydov a ketonov. Ich
pritomnost’ vo zvySenych koncentraciach v potravinach moze
predstavovat riziko pre huméanne zdravie zhladiska
fyziologického ako aj toxikologického. Zname su napr.
alergie, hypertenzia, migréna, dychacie tazkosti, bolesti
hlavy. Preto zuvedenych dovodov su predmetom zaujmu
zhladiska  medicinskeho,  potravinarskeho, ako aj
analytického.

Na stanovenie biogénnych aminov sa vyuzivaji
predovSetkym  chromatografické metody, ato najmi
vysokouc¢inna kvapalinova chromatografia (HPLC), plynova
chromatografia,  pripadne  ionexovd  chromatografia.
Tenkovrstvova chromatografia tiez ako semikvantitativna
metdda. Najviac rozsirend je HPLC. Biogénne aminy sa bezne
separuju na koloénach s reverznymi fazami ako C18. Pri
pouziti UV detektorov, alebo fluorescencénych detektorov
vzorky sa musia upravovat’ derivatizaciou. Pri pouziti HPLC-
MS tento krok odpada a dosahuje sa vyssia citlivost, menej
Casto sa vyuziva aj elektrochemicka detekcia.

Biogénne aminy v praci sa stanovovali optimalizovanou
HPLC metédou s UV detekciou. Analyzy boli Stanovenia
stanovovali v roznych biologickych matriciach, ako miso,
masové vyrobky, ryby, syry, ovocie a zelenina. Extrakcia
aminov zo vzoriek sa vykonavala Vzorky boli extrahované
10% kyselinou trichloroctovou a nasledne prefiltrované cez
filtraény papier a membranovy filter. Na derivatizaciu vzoriek
bol pouzity danzylchlorid, ktory bol pridany k 1 ml extraktu
vzorky a roztok uhli¢itanu sodného. Po premieSani vzorky
boli inkubované pri teplote 60 °C po dobu 15 minut.
Nasledne odparené a rozpustené v acetonitrile. HPLC analyza
bola vykonavana na kolone s reverznou fazou C18 v, mobilna
faza bola 0,02 M kyselina octova a acetonitril v pomere.
Vzorky boli detegované UV-VIS detektorom pri 254 nm.
Sledovalo sa sedem biogénnych aminov, ako tryptamin,
fenyetylamin, putrescin, kadaverin, histamin, tyramin
a spermidin.

Z nami nameranych hodnét biogénnych aminov vo
vzorkach sa nachadzali len niektoré miny a ich hodnoty boli
nizke, ¢o nepredstavuje riziko pre zdravie spotrebitela.
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U vzoriek zeleniny sme namerali piatich vzorkach vysoké
hodnoty PUT v porovnani s ostatnymi. Aj ked biogénne
aminy nemaju doposial stanovené limity, je potrebné
sledovat’ ich hladiny, pretoze sa moézu vyskytovat vo
vysokych koncentraciach vo fermentovanych potravinach
ataktiez v pokazenych potravindich, ¢o moéze byt
ukazovatel'om Cerstvosti, alebo pokazenosti ptravin.

Podporené grantom Vega 1/00733/13.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016)

2L-01
SLOUCENINY KOVU 4. SKUPINY S CYKLOPENTA-
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Zajimajice se o pfipravu a potencionalni vyuziti hybrid-
nich slou€enin kovi 4. skupiny obsahujici kombinaci typové
odli$nych ligandl jsme v nasich pracich popsali jednoduchou
metodu piipravy komplexi obsahujici substituovany cyklo-
pentadienylovy kruh a C,N-chelatujici' &i p-diketiminatovy
ligand s methoxy skupinami’. Ziskané slougeniny obsahujici
B-diketiminatovy ligand byly testovany jako katalyzatory pro
polymerizaci ethylenu s riznymi aktivatory (MAO, MMAO
and Al'Bus/(PhsC)[B(CgFs)s])™.

Tento ptispévek demonstruje variabilitu koordinaénich
schopnosti kovii 4. skupiny ve slouceninach obsahujicich
cyklopentadienylové a rizné dusik obsahujici ligandy s pro-
ménymi sterickymi a elektronickymi vlastnostmi. Oproti jiz
zminénym C,N-chelatujicim a B-diketiminatovym ligandim
jsme pracovali i se stericky naroénym 2,6-diisopropylanilinem
a N,N-chelatujicim derivatem anilinu (Scheme 1)°. Tyto studie
vedly k pfipravé dimernich sloucenin obsahujici tyto ligandy
v mustku mezi dvéma atomy kovu. Potvrdila se rovnéz odlis-
nost ve stabilit¢ amidovych a imidovych komplexti rostouci
v fad¢ od titanu k hafniu.
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Schéma 1. Rozdilné reakéni produkty zirkonia a hafnia p¥i reakci
S Li[NHCgHrZ-(CHzNMez)I
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PRECHODNE RADY: EXPERIMENTALNI
A DFT STUDIE

MARTIN PIZL"", IRENA HOSKOVCOVA',
STANISLAV ZALIS"

“ Ustav anorganické chemie, Vysoka Skola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6, b Ustav
fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i, Dolejskova 3,
182 23 Praha 8, Ceskd republika

pizlma@vscht.cz

Infracervena spektroskopie patii k ¢asto pouzivanym
metodam pii charakterizaci koordinagnich slougenin'. Pod-
robny rozbor IR spekter poskytne spolehlivé udaje o struktuie
komplext i tehdy, kdyz neni mozné pouziti jinych metod.

Ke studiu vibra¢nich vlastnosti byly vybrany dva jedno-
jaderné komplexy — kobaltnaty (obr. 1a) a nikelnaty (obr. 1b),
jejichz ligandy jsou odvozeny od vitaminu B6.

Obr. 1. Struktury a) [Co(HPL-Tau),(H,0),]
a b) [Ni(HPL-Tau),(H,0),]

Kobaltnaty komplex byl pouzit k testovani za Gcelem
nalezeni nejvhodnéjsi metodiky pro modelovani struktur kom-
plext ajejich vibra¢nich vlastnosti (IR). Byl otestovan vliv
funkcionalu (tj. B3LYP, BP86, PBEO, M062X a N12) a vliv
difuznich funkci na bazovou sadu triple- 6-311G(d) pro H,
C, N, O, S a 6-311G(3df) pro Co/Ni. Také byl otestovan vliv
anharmonickych efektii® pro vybrané vibrace (imin, koordino-
vana voda).

Nejlepsi popis struktur komplext byl dosazen pouzitim
PBEO s difuznimi funkcemi na bazi AO. Nasledné vypoctena
IR spektra jsou v kvalitativni shodé s experimentem. V oblasti
pod 1000 cm™" pro kobaltnaty a nikelnaty komplex neni potie-
ba pouzivat $kélovaci faktor na rozdil od oblasti nad 1000 cm™.
Vypocéty IR spekter se zahrnutim anharmonickych efektl
zlep$i shodu s experimentalnim spektrem, avSak je zapotiebi
i anharmonické vypocty naskalovat.

Financovano z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky
vyzkum (MSMT & 20/2016) a z MSMT grantu LD14129.
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Single molecule magnets (SMM) exhibit a slow magnet-
ic relaxation due to the magnetic anisotropy of molecular
units. The rate of this effect, which is of the quantum mechan-
ical origin, is influenced by the barrier to spin reversal that for
the Kramers systems with the odd number of unpaired elec-
trons is proportional to the axial zero-field splitting parameter
D and the square of the spin: Uy = |D|(S* — 1/4). Thus, for the
high-spin Co(II) systems the accepted theory predicts Ues =
2|D|. Though D < 0 (easy axis) must hold true, there are re-
ports about the slow magnetic relaxation for systems with D >
0 (easy plane) where the barrier to spin reversal does not exist
anylonger; however also the rhombic zero-field spiting param-
eter £ might be on.

For tetracoordinate Co(II) complexes the D-parameter
can adopt positive and negative values as well and the barrier
to spin reversal is typically around 30 cm ™' (ref.'"™). Another
characteristic parameter is the extrapolated relaxation time 7,
based upon the Arrhenius-like equation 7 = 7 exp(U./kT)
that adopts values between 10°— 107" s.

The SMM behavior was studied by magnetometry in the
oscillating fields. In the present studies a SQUD apparatus
(Quantum Design, MPMS-XL7) has been utilized with the
AC option and frequencies operating between 0.1 to 1500 Hz.
Typical records of the frequency dependence of the in-phase
and out-of-phase magnetic susceptibilities are shown in Fig. 1.
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In fact, a number of tetra- and pentacoordinate Co(II)
complexes have been identified as SMMs: [Co(PPh;),X;], [Co
(bg)Xs], [Co(dmphen)Xs], [Co(bep)X,], [Co(L*)CL,] and [Co
(Megtren)Cly] with X = CI', Br’, I', and eventually NCS™
(ref.*?). The unusual but frequent observation is an evidence
for two or more relaxation branches: the low-frequency
branch is characterized by the relaxation times of the order of
seconds.

Slovak grant agencies (APVV-14-0078, APVV-14-0073,
VEGA 1/0522/14 and VEGA 1/0534/16) are acknowledged for
the financial support.
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Je vSeobecné znamo, Ze organosilany hraji vyznamnou
roli v mnoha oblastech organické syntézy. Organosilany
R;Si-H se vyuzivaji jako ¢inidla pro hydrosilylaéni reakce
nasobnych systému, redukce velké fady funkénich skupin,
pripravy silanoléi R;Si-OH, atd'.

Nase pokusy o piipravu N—Siintramolekularné¢ koordi-
novanych organosilani obecného vzorce LPh,SiH, , (n = 1,2;
L = C,N-chelatujici ligand obsahujici iminovou CH=N funké-
ni skupinu) nicméné selhaly. Z reakénich smési byly vsak
izolovany organokiemicit¢ amidy silaindolového typu jako
produkty spontannich hydrosilylaénich reakci iminové CH=N
funkéni skupiny (Schéma 1),
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Schéma 1.
Neocekavana tvorba téchto slouCenin nas vedla

k aplikaci téchto reakci také na N,N-chelatujici ligandy odvo-
zené od indolu, kde trichlorosilan HSiCl; byl shledan jako
vhodné hydrosilyla¢ni ¢inidlo. Hydrometala¢ni reakce byly
dale studovany jako obecny trend v chemii prvka 14. skupi-

ny’.

Tato préce vznikla za podpory grantu GACR (Cislo projektu:
15-070915).
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Bylo prokazéano, ze pouziti N,C,N-chelatujicich liganda
v chemii prvku 14. skupiny vede k izolaci netradi¢nich intra-
molekularné koordinovanych distannyni, ve kterych ma cen-
tralni atom formalni oxida&ni stav + I (cit.").

Schéma 1. Distannyn stabilizovany pomoci N,C,/N-ligandu

Dalsi studium prokazalo, Ze tyto slou¢eniny mohou byt
také stabilizovany stericky naroénymi C,N-chelatujicimi
ligandy”.
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Schéma 2. Distannyny stabilizované pomoci C,N-ligandi

Vzijemné srovnani struktur téchto sloucenin obsahuji-
cich oba typy zminénych ligandi a porovnani jejich reaktivit
bude prezentovano.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA 15-070918S.
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Jednomolekulovy magnet (SMM, z anglického nazvu
,single-molecule magner) je paramagnetickd koordina¢na
zltcenina vykazujuca pomalu relaxaciu magnetizacie moleku-
lového pdévodu. SMM musi mat magneticki anizotropiu
axidlneho charakteru, ktora vytvéra bariéru braniacu otoceniu
spinu’.

V tejto praci prezentujeme pripravu, Struktirne a magne-
tické vlastnosti jednojadrovych, hexakoordinovanych Mn™
komplexov: (PrsNH)[Mn(L1),] (I), [Mn(L2)(L3)CI] (2)*
a [Mn(HL4),](ClO,) (3)®, (Pr;NH™ = tripropylaméniovy ka-
tion, H,L1 2-{(E)-[(2-hydroxyfenyl)imino |metyl}-6-
-metoxyfenol, HL2 2-{(Z)-N-[2-(dimetylamino)etyl]
etanimidoyl}fenol, HL3 = 2'-hydroxyacetofenén a H,L4 =
2-{(2)-[(3-hydroxypropyl)imino]metyl} fenol).
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Obr. 1. Vzt'ah medzi charakterom axialnej distorzie oktaédra vo
vysokospinovykch systémech s d* konfiguriciou a znamienkom
parametra D

Magnetické vlastnosti 7-3 boli Studované experimental-
ne (magnetometriou u -3, HF-EPR u I a 2) a vypoctovymi
metddami (CASSCF-NEVPT2). Vysledkom je urcenie axial-
neho (D) a thombického (E) parametra anizotropie. Zluceniny
2 a 3 vykazuju axialny typ magnetickej anizotropie (D < 0),
kdezto u zltceniny 1 je D > 0. Tento rozdiel je mozné vysvet-
lit' rozdielnou diZkou axidlnych vizieb kov-ligand (z dovodu
efektu Jahna-Tellera) u §tudovanych systémov (u 2 a 3 predi-
Zenie, u I kompresia).

Podakovanie za financni podporu — LO1305, PrF_2016_007.
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Schopnost’ trojmocného gadolinia, i6onu s maximalnym
moznym spinom, skracovat’ relaxacny ¢as vody 7 je vyuziva-
na v magnetickej tomografii (MRI) pre ziskanie kontrastného
snimku. Aviak pre vysoku toxicitu Gd** anizku citlivost
MRI je nutné, aby i6n bol pacientovi podavany vo forme
komplexu. Termodynamicky stabilné a kineticky inertné kom-
plexy vytvaraju ligandy odvodené od polyaminokarboxylatov
s 8 donorovymi atomami (9. koordinaéné miesto obsadzuje
molekula vody), od ktorych odvodené medikamenty st pouzi-
vané v klinickej praxi. Relaxivita tychto kontrastnych latok
(tj.miera ich G¢innosti) je nizka pre pomalu rychlost’ vymeny
koordinovanej molekuly vody a rychly lokalny pohyb kom-
plexu. Cielenym dizajnom molekuly ligandu je mozné upravit’
relaxaéné parametre kontrastnej latky a d’alej ziskat’ Specific-
ku kontrastnu latku s charakteristickymi vlastnostami.
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Kontrastné latky odvodené od molekuly DO3AP® (vid’
obrazok) spliiaju vy$sie uvedené podmienky a su d’alej modi-
fikovatel'né. S postrannou aminoalkylovou pendantnou skupi-
nou vytvaraju makrokomplex so sérovym albuminom
(najzastipenejsia bielkovina v krvi), ¢im sa kontrastna latka
dlhsie zdrzuje a je lokalizovana v krvi. Lokalny pohyb mole-
kuly je tym spomaleny a relaxivita niekol'’konasobné zvysena.
Navyse vznik makrokomplexu je zavisly na protonizacii po-
strannej aminoskupiny (na pH prostredia) a jeho vznik/rozpad
je reverzibilny. Spravnym dizajnom ligandu je mozné nasta-
vit' pKa aminoskupiny tak, aby tato disociacia nastavala az
v nadoroch, kde je pH prostredia niZsie.
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Tato praca bola sponzorovand GA CR (¢. 13—08336S).
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PRiPRAVA, PRVKU 13. SKUPINY V NiZKEM
OXIDACNIM STAVU

T(onyugs RI(:;CA, ROMAN JAMBOR, ZDENKA
RUZICKOVA

Univerzita Pardubice, Katedra obecné a anorganické chemie,
Studentska 95, 532 10 Pardubice, Ceska republika
tomas.ricica@student.upce.cz

V nedavné dobé byly pfipraveny organokovové slouce-
niny prvka 14-t¢ a 15-t¢ skupiny v nizkych oxidacnich sta-
vech RSnSnR (R = {2,6-(MeZNCH2)2C6H3})1 a RM R =
CeH3-2,6-(CH=NBu),; M = Sb, Bi)z. Pro stabilizaci téchto
slouCenin byly vyuzity N,C,N-chelatujici ligandy. Z tohoto
divodu byla nase prace dale zaméfena na piipravu nizkych
oxida¢nich stavii u prvkl 13-té skupiny (gallia a india).

NMe , —N{Bu

MmCl , MCl ,

L1 NMe , L2 —NtBu
1. M=Ga 3.M=Ga
2.M=In 4.M=In

Obr. 1. Vychozi organokovové dichloridy RMCl, (R = {2,6-
-(Me;NCH;),C¢H3}; M = Ga (I), In (2)) a RMCL, (R = C¢H3-2,6-
-(CH=NBu);; M = Ga (3), In (4)
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Byly pfipraveny vychozi organokovové dichloridy
RMCl, (R = {2,6-(Me;NCH,),C¢Hs}; M = Ga (1), In (2))
aRMCl, (R = C¢H3-2,6-(CH=N7Bu),; M = Ga (3), In (4))
(obr. 1). Nasledné redukce byly provedeny pomoci KCs. Byly
pfipraveny slouceniny sriznou strukturou v zavislosti na
pouzitych N,C,N-chelatujicich ligandech ve slou¢eniné. Slou-
Ceniny byly charakterizovany pomoci XRD analyzy, EPR
a NMR-spektroskopie.

Tato prace vznikla za podpory grantu SG360003.
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MOLEKULARNI SYSTEMY S POTENCIALNIM
VYUZITIM V NELINEARNI OPTICE A JEJICH
STUDIUM POMOCI RENTGENOVE DIFRAKCE
A VIBRACNI SPEKTROSKOPIE

IRENA MATULKOVA, IVANA CISAROVA, IVAN
NEMEC

Prirodovédecka fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Hlavova
2030/8, 128 43 Praha 2, Ceskd republika
matulkov@natur.cuni.cz

Existence vysokovykonnych zdroji koherentniho zateni
umoznila pozorovat a objevit mnoho efektt v oblasti nelinear-
ni optiky. Pro sledovani novych efekti je tieba ptipravit znac-
né mnozstvi vhodnych materialti. NaSe pozornost je prede-
v§im vénovana kationtim snadno polarizovatelnych organic-
kych molekul s delokalizovanymi elektrony.

Diky vhodnému zapojeni vodikovych vazeb typu O-H...
O, N-H...O a N-H...N, které v nékterych pfipadech potlacily
ptirozenou tendenci kationtd s vysokymi dipélovymi momen-
ty vytvafet centrosymetrické pary, se podafilo pfipravit fadu
krystalickych slou¢enin vykazujicich generovani druhé har-
monické frekvence. V tomto ptispévku bude vénovana pozor-
nost strukturni rozmanitosti vybranych soli guanylurey a dia-
minopyrimidind' s kyslikatymi anorganickymi nebo organic-
kymi kyselinami (obr. 1).

Hydrogenanionty anorganickych oxokyselin, ale také
organickych dikarboxylovych kyselin vytvaieji ve strukturach
fetézce, vrstvy nebo 3D sité, které izoluji jednotlivé kationty
atim zabranuji jejich vzajemnym kontaktim. Vzhledem
ke zna¢nému poctu donorovych i akceptorovych skupin i na
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samotnych organickych bazich 1ze ve strukturach pozorovat
inecentrosymetrickd uspofadani — jejich part, fetézcl, Ci
vrstev.
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Obr. 1. Strukturni rozmanitost Kyseliny malonové i malonati
Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 14-05506S.
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ANORGANICI'(E ANIONTY - KLig’:OVE’ NASTBOJE
KRYSTALOVEHO INZENYRSTVi MOLEKULAR-
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Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
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agnemec@natur.cuni.cz

Motivaci pro intenzivné probihajici vyzkum na poli
novych materiali pro nelinearni optiku (NLO) je pfedevs§im
neobycejné Siroky rozsah technickych aplikaci téchto materia-
I, které pokryvaji oblast od generovani novych laserovych
frekvenci aZ po optické vypocetni procesy a uchovani dat'.

Velmi slibnymi materialy pro NLO aplikace jsou prede-
v§im molekulové krystaly obsahujici vybrané organické pola-
rizovatelné molekuly (kationty). Tato skupina latek je klasic-
kym ptikladem uspé$ného vyuziti vodikovych vazeb a postu-
pt krystalového inzenyrstvi’ pro ziskavani materialt s poza-
dovanymi fyzikdlnimi vlastnostmi. Z tohoto pohledu jsou
zcela nezastupitelné anorganické anionty, které diky velké
geometrické variabilité a Skale riznych roli jako donory ¢i
akceptory vodikovych vazeb, vyrazné zvysuji Sance na ziska-
ni novych NLO materialt spliujicich striktni symetrické pod-
minky.

V ptispévku budou prezentovany ilustrativni ptiklady
ptipravy a charakterizace novych materiald vychazejicich
z vybranych, pfedev§im heteroaromatickych molekul a vhod-
nych anorganickych oxoanionti. Bude prezentovana kombi-
nace teoretickych (kvantové-chemické vypocty) a experimen-
talnich metod (tj. difrakénich, spektroskopickych a kalorime-
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trickych) umoziujicich zakladni predikci a naslednou detailni
charakterizace ziskanych krystalickych materidld. U téchto
materiald budou diskutovany i pozorované perspektivni NLO
efekty.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 14-055068.

2L-11

HEPTAKOORDINOVANE KOMPLEXY Mn(II), Fe(II),
Co(II) a Ni(IT) S 15-CLENNYM PYRIDINOVYM
MAKROCYKLICKYM LIGANDOM; SYNTEZA,
STRUKTURA, MAGNETICKE A REDOXNE
VLASTNOSTI

PETER ANTAL, BOHUSLAV pRAHoé, RADOVAN
HERCHEL, ZDENEK TRAVNICEK

Katedra anorganické chemie, Regionalni centrum pokrocilych
technologii a materialii, Prirodovédecka Fakulta, Univerzita
Palackého, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc, Ceskd republika
peter.antal@upol.cz

V ramci systematického Studia vztahu medzi Struktirou
a magnetickymi, pripadne redoxnymi vlastnostami komple-
xov vybranych prechodnych prvkov s 15-Clennymi pyridino-
vymi makrocyklickymi ligandmi'? bol pripraveny ligand
s dvoma 2-metylpyridinovymi ramenami a jeho komplexy so
zlozenim [M(L)](ClOs),, kde L = 3,12-bis(2-metylpyridin)-
-3,12,18-triaza-6,9-dioxobicyklo[12.3.1]oktadeka-1,14,16-
trién (Schéma 1), a M = Mn(1l) /, Fe(Il) 71, Co(Il) /I a Ni(II)
IV (cit.}). V uvedenych komplexoch st centralne atomy hepta-
koordinované, pricom koordina¢ny poléder ma tvar deformo-
vanej pentagonalnej bipyramidy. Pre komplexy /I, /Il a IV
boli zistené vysoké hodnoty magnetickej anizotropie (D(Fe) =
~7,4(2) cem™, D(Co) = 34(1) cm™" a D(Ni) = —12,8(1) cm™", E/
D = 0,136(3)), pricom pri komplexe /II bola vo vonkajSom
magnetickom poli pozorovand pomala relaxacia magnetizacie
(ro = 9,90-10 " s, Uy =243 K (16,9 cm’l)). Tento komplex
mozno zaradit’ do malej skupiny pol'om indukovanych jedno-
molekulovych magnetov (field-induced single-molecule-
magnets) s pentagonalne bipyramidalnym chromoforom. Vy-
sledky merani cyklickej voltametrie roztokov komplexov I-IV
preukazali schopnost’ ligandu L stabilizovat’ nizsie oxida¢né
stavy centralnych atomov.

X

L~
/N N § N N\
I 50
/

Schéma 1. Struktirny vzorec ligandu L

Tato prdca vznikla s podporou Ministerstva Skolstvi, mladeze
a telovychovy Ceské republiky (grant NPU LO1305).
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l:RiPRAVA A VLASTNOSTI TETRACHLORIDO-
ZELEZITANOV VYBRANYCH PROTONIZOVANYCH
DERIVATOYV PYRIDINU

MARIO IZAKOVIC, ZUZANA LUKACOVICOVA,
IVETA ONDREJKOVICOVA, MARIAN KOMAN

Oddelenie anorganickej chémie, Ustav anorganickej chémie,
technologie a materialov, Fakulta chemickej a potravinarskej
technologie, Slovenska technicka univerzita v Bratislave,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko
mario.izakovic@stuba.sk

Praca sa zaobera Studiom pripravy tetrachlorido-
zelezitanov s vybranymi pyridinovymi derivatmi zloZenia
[LH][FeCly], ktoré st charakterizované elementarnou analy-
zou, IC aUV-Vis spektroskopiu. Struktira komplexnych
zluCenin [denaH][FeCls] a [2hympH][FeCls] je vyrieSena
RTG monokrystalovou $truktarnou analyzou.

Tetrachloridozelezitany [LH][FeCly] (L = nia, dena,
2hymp, 4hym, mpc) [nia = amid kyseliny nikotinovej; dena =
dietylamid kyseliny nikotikovej; 2hymp a 4hymp = 2-
a 4-(hydroxymetyl)pyridin; mpc metylester  kyseliny
3-pyridylkarbamatovej] vznikaji reakciou bezvodého chlori-
du zelezitého s konc. kyselinou chlorovodikovou a prislusnym
derivatom pyridinu v mélovom pomere n(FeCly) : n(L) =3 : 1
pri laboratornej teplote.

Komplexna zlicenina [denaH][FeCly] ma i6novh Struk-
taru. Kationy [denaH]" st vzajomne viazané silnymi intermo-
lekulovymi vodikovymi vdzbami. Vdzby sa uplatiiuji medzi
atbmom dusika N pyridinového kruhu jedného kationu
a atbmom kyslika O zo skupiny —CON(C,Hs), susediaceho
kationu (N-H...O), ¢im sa vytvaraju polymérne ,cik-cak*
jednorozmerné retazce (vzdialenost N...O je 2,624 A
a vizbovy uhol N-H...O je 174,17 °. Blizke hodnoty medzia-
tomovych vzdialenosti a véizbovych uhlov vykazuje tetrachlo-
ridozelezitan 4-piperidinylpyridinia [4-pypH][FeCls], ktorého
Struktara bola publikovana .

V IC spektrach [LH][FeCly] sa nachadza absorpény pés
v oblasti 2600 cm™ az 2900 cm ' charakteristicky pre kationy
[LH]'. Absorpény pas charakteristicky pre anién [FeCly]™ sa
nachadza v oblasti 370 cm ™ a2 385 cm ™. V UV-Vis absorpé-
nych spektrach [LH][FeCly] s tri absorpéné pasy s Amax okolo
240 nm, 310 nm a 360 nm zodpovedajlce energeticky najniz-
§im prechodom prenosu naboja (CT) anidénu [FeCly] vo vyso-
kospinovom elektronovom stave. V oblasti 500 nm az 800 nm
su viditelné zakazané d—d prechody. Absorpéné maximum
pri 530 nm je charakteristické pre anion [FeCly] .

Tato prdca vznikla s podporou Vedeckej grantovej agentury
MSVVaS SR a SAV (projekt VEGA 1/0543/15) a Agentiiry na
podporu vyskumu a vyvoja (projekt APVV-14-0078).
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S METHYLENOVYMI SPOJKAMI
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Ferrocen je perspektivnim organokovovym stavebnim
blokem pro design ligandi se zajimavymi vlastnostmi'. Spe-
cificky tvar molekuly ferrocenu a prakticky volna rotace cyk-
lopentadienylovych ligandi umoziuji fosfinovym ligandim
od n¢j odvozenych zaujmout celou fadu prostorovych uspofa-
dani svych donorovych skupin. Tato flexibilita mtize byt dale
zvySena napiiklad zavedenim methylenové skupiny mezi
jednu z donorovych skupin a ferrocenové jadro. Takové bi-
funkéni hybridni® ferrocenové fosfiny, které navic obsahuji
polarni sekundarni donorové skupiny, jsou proto zajimavé jak
pro jejich relativné pestrou koordinaéni chemii®, tak pro moz-
né vyuziti piikatalyze ve vodnych prostiedich!. Zminky
o takovych ligandech jsou vSak zatim jen ojedinglé’.

Nove byl pii ptipravé homologickych fosfinoferroceno-
vych ligandli pouzit betain 1 jako ferrocenylmethylaéni ¢ini-
dlo®. Podatilo se tak nové piipravit napiiklad sulfon 4 a nitril
5. Reakcemi latky 4 s halogenidy zine¢natymi byly ziskany
zajimavé vicejaderné komplexy. Hydrolyzou nitrilu 5 byl pak
ziskan novy fosfinkarboxylovy ligand.

Nu
@Pphz . @Pphz OMe 2
N< : Nu  O,SMe 4
?\/ ST < CN 5

Schéma 1. Reakce ferrocenového betainu 7 s riiznymi nukleofily

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské re-
publiky (projekt ¢. 15-11571S) a Grantové agentury Univerzi-
ty Karlovy (projekt ¢. 8415).
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BENZOIC ACID

PETER BARTOS*, MAREK NECAS

Department of Chemistry, Faculty of Science, Masaryk Uni-
versity, Kotlarska 267/2, CZ-611 37 Brno, Czech Republic
man@chemi.muni.cz

Coordination chemistry of lanthanides and actinides is
typical of high coordination numbers, which can be achieved
by central atoms and of strong affinity to hard donor atoms.
The high coordination numbers can be useful in creation of
coordination polymers where chaining is needed and strong
affinity to oxygen donor atom makes polydentate ligands
containing carboxylate and phosphoryl groups ideal partners
for this purpose'.

New coordination polymers of 4-(diphenylphosphoryl)-
benzoic acid (I) were prepared by solvothermal synthesis in
methanol at 140 °C. The metal-ligand molar ratio 1:2 was
chosen. While reactions of (Z) and La(IlI), Pr(III), Nd(III) and
Sm(II) nitrates gave a series of isostructural layered
2D-coordination polymers (Figure 1), Eu(Ill) nitrate afforded
a 1D-coordination polymer. The reaction of uranyl nitrate
with () yielded the 1D-coordination polymer, too. In this
case, molecules of solvent were incorporated into the structure
of the coordination polymer in the form of bridging methanolate.

Fig. 1. Crystal structure of 2D-coordination polymer from the
reaction of (/) and Ln(NO;); (Ln = La, Pr, Nd, Sm). Hydrogen
atoms and free phenyl groups were ommited for clarity

This research has been financially supported by the Ministry
of Education, Youth and Sports of the Czech republic under
the project CEITEC 2020 (LQ1601).
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SYNTEZA A STUDIUM ANTIRADIKALOVEJ
AKTIVITY MEDNATYCH KOMPLEXOV

S LIGANDAMI TYPU REDUKOVANYCH
SCHIFFOVYCH BAZ

LUCIA LINTNEROVA, JINDRA VALENTOVA,
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Katedra chemickej teorie lieciv, Farmaceuticka fakulta, Uni-
verzita Komenského v Bratislave, Kalinciakova 8, 832 32
Bratislava, Slovensko

lucialintnerova@fpharm.uniba.sk

Ciel'om nasho vyskumu bola priprava med’natych kom-
plexov pripravenych zo suboru ligandov odvodenych od ami-
nokyselin dvoch typov (Schéma 1) a nasledné $tudium antira-
dikalovych uc¢inkov. Ide o tzv. SOD mimeticku aktivitu, tj.
vychytavanie superoxidovych radikal-aniénov, teda napode-
nie uginku enzymov superoxid-dismutaz'.

”J@;COOH

L,

Schéma 1. Struktiira ligandov typu redukovanych baz odvodenych
od biogénnych (vP'avo) a nebiogénnych (vpravo) aminokyselin

Ligandy typu redukovanych Schiffovych baz boli pri-
pravené z metylesterov prislusnych aminokyselin. Reakciou
so salicylaldehydom vznikli Schiffove bazy. Redukciou
s NaBH, bol nasledne pripraveny stabilny sekundarny amin.
Po hydrolyze metylesteru sme ziskali cielové ligandy, ktoré
boli pouzité v kombinacii s octanom alebo dusi¢nanom med'-
natym na pripravu komplexov.

Pripravené komplexy boli testované na antiradikalovy
ucinok, pricom sme vyuzili spektrofotometricku metddu zalo-
zenu na kompetitivnej reakcii farbiva INT, 2-(4-jodfenyl)-3-(4-
-nitrofenyl)-5-fenyl-2 H-tetrazélium chloridu, s KO, ako zdro-
jom radikalov®. Testované komplexy st schopné inhibovat
vznik INT-formazanu, detekovaného ako absorbancia pri
500 nm. Boli stanovené ICsy hodnoty, ktoré sa pohybovali
v mM az uM rozsahu.

Tato praca bola podporovand Agentiurou na podporu vy-
skumu a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-0516-12 a gran-
tom FaF UK/11/2016.
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SALICYLATOMEIV)NATE KOMPLEXY S KOFEINOM:
EPR CHARAKTERIZACIA A DFT VYPOCTY
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PAVLIK, DUSAN VALIGURA

Oddelenie anorganickej chémie, Slovenska Technicka Univer-
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Kyselina salicylova a jej derivaty tvoria Casto suast’
protizapalovych, antipyretickych alebo analgetickych lieciv
patriacich do skupiny nesteroidnych protizapalovych latok'.
Metyl alebo metoxy derivaty kyseliny salicylovej sa
v sucasnosti Studujil najmé kvoli svojim antioxida¢nym vlast-
nostiam, vd’aka comu tvoria aktivnu stcast v niektorych
lickoch?. Med’naté komplexy takychto protizdpalovych latok
vykazuju cCasto eSte lepSiu biologicku aktivitu. Napriklad,
mednaté komplexy kyseliny salicylovej a 3-metoxy-
salicylovej preukazuju vlastnosti potencidlneho mimetika
superoxiddismutézy”.

V tejto praci budeme prezentovat EPR spektrd medna-
tych komplexov s aniénmi kyseliny 3- a 5-metylsalicylovej
alebo 4-metoxysalicylovej s kofeinom. V tychto komplexoch
st molekuly kofeinu umiestnené mimo primarnej koordinac-
nej sféry, o vedie k pozorovaniu dobre rozlisenych prasko-
vych EPR spektier vd’aka lepSej izolacii paramagnetickych
centier v krystalovej Struktire komplexov. Experimentalne
EPR parametre budu diskutované s vysledkami ziskanymi
pomocou DFT vypoctov.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA (1/0388/14) ako
aj autori (M. P.) dakuju STU za financnii podporu v ramci
grantovej schémy na podporu mladych vyskumnikov (1622).
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SYNTEZA A VLASTNOSTI KOMPLEXU Co(II), Ni(II)
a Cu(Il) S PYRIDOXALTAURINATEM

MIROSLAVA GURICOVA, ZDENEK SMEKAL,
IRENA HOSKOVCOVA

Ustav anorganické chemie, Vysokd skola chemicko-techno-
logickad v Praze, Technické 5, 166 28 Praha, Ceska republika
irena.hoskovcova@vscht.cz

Pyridoxal (obr.1) je jednou zforem vitaminu B6
auastni se metabolismu mnoha dilezitych latek. Samotny
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pyridoxal vystupuje jako ligand, stejné jako od né&j odvozené
iminy, Schiffovy baze', jejichz vznik je vyznamné katalyzo-
van ionty pfechodnych kovd.

Zabyvali jsme se interakci ionti Co(II), Ni(II) a Cu(Il)
s pyridoxalem a taurinem a se Schiffovou bazi, ktera vznika
jejich kondenzaci, pyridoxylidentaurindtem, KH(PL-Tau).

a b
o‘\

oH HO —N

RS o —\

| HAC / \ 22
3 _s
P J— 07 \ . K+
N~ ch, N OH ©

Obr. 1. a) pyridoxal, PL, b) pyridoxylidentaurinat, KH(PL-Tau)

Metodou kontinualnich variaci jsme zkoumali interak-
ci iontt Co(Il), Ni(Il) a Cu(Il) s ligandem v roztoku voda :
ethanol = 1 : 2. Za téchto podminek netvoti KH(PL-Tau)
s zadnym zkovu stabilni slouceninu. Je-li pfitomen M(II),
pyridoxal a taurin, tvofi vznikajici Schiffova baze s kovovym
iontem komplexy, v nichz je pomér M : L =1 :1.

Syntéza komplexti provedena za podobnych podminek
vedla k latkdm s pomérem M : L = 1 : 2, celkového sloZeni
[Co(HPL-Tau),(H,0),], [Ni(HPL-Tau),(H,0),] a [Cu(HPL-
-Tau),(H,0)]. U prvnich dvou byla stanovena krystalova
struktura, vlastnosti komplexu Cu odpovidaji udajim uvede-
nym v praci’.

Obr. 2. Struktura komplexu [Co(HPL-Tau),(H,0),]

Financovano z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky
vzkum (MSMT & 20/2016)
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2P-04
REAKCE VYSOKOPECNI STRUSKY S VODOU

MARTIN MUCHA

Prirodovedecka fakulta, Ostravska univerzita v Ostrave,
30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd republika
martin.mucha@osu.cz

Vysokopecni struska vznika jako sekundarni produkt pii
vyrob¢ surového zeleza ve vysoké peci. Jeji slozeni (chemické
a mineralogické) zavisi na mnoha faktorech. Obecné se jedna
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o smés kfemicitanovych minerald, uhli¢itant, pfipadné oxida
kovt. Vyuziti nachdzi pfedevsim ve stavebnim primyslu jako
zAsypovy material nebo jako nahrada cementu v betonech'.
Dalsi zkoumanou moznosti vyuziti strusek je odstranéni iontd
tézkych kovl z vod. Vysokopecni strusky podléhaji pfi kon-
taktu s vodou hydrolyze, kterda muze negativné ovliviiovat
jejich vyuziti'. Objasné&ni mechanismu hydrolyzy miZe po-
moci k lepS§imu vyuziti strusek v riznych oblastech.

V této praci byla zkoumana hydrolyza pomalu chlazené
vysokopecni strusky dodané firmou ArcelorMittal Ostrava a.s.
Struska byla suspendovana v demineralizované vodé a byly
sledovany zmény hodnot pH v zavislosti na ¢ase. V roztocich
po filtraci suspenzi byly stanoveny obsahy kationti Ca®"
a Mg2+ metodou FAAS a obsah reaktivniho SiO, technikou
s molybdenanem amonnym. Struktura vylouzenych strusek
byla charakterizovana metodou FTIR, technikou difuzni re-
flektance.

Bylo zjisténo, ze po kontaktu strusky s deminera-
lizovanou vodou dochdzi k prudkému narGstu hodnoty pH
suspenze (jiz béhem prvni minuty po smichani je dosazeno
hodnoty pH vétsi nez 9). K ustaleni hodnoty pH suspenzi
nedochazi ani po 7 dnech od smichani, kdy byla naméfena
hodnota pH 10,2. Obsah reaktivniho SiO, v roztocich po kon-
taktu se struskou rovnéz v Case roste (po 7 dnech roztoky
obsahovaly 13 mg/L SiO,). Obsahy Ca*" a Mg”" byly po 7
dnech kontaktu 17 mg/L resp. 4 mg/L. Bylo zjisténo, ze nardst
hodnoty pH koresponduje pfedevsim s obsahem rozpusténého
SiO, v roztocich. Teoreticka hodnota pH odpovidajici nediso-
ciované kyseliné¢ kiemicité pii zjisténé koncentraci SiO, ¢ini
10,9. Rozdil oproti realné namétené hodnoté je pravdépodob-
né zpisoben ¢aste¢nou disociaci kyseliny kiemicité ptip. mu-
ze souviset se vznikem novych minerdli v materialu, jejichz
vznik byl potvrzen zménami ve FTIR spektrech.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT LOI1208
“TEWEP” a programu VaVpl Cislo  grantu
CZ.1.05/2.1.00/19.0388.
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Na zéklade niekolkych naSich s$tudii publikovanych
skor'? boli syntetizované a Struktirne charakterizované nové
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paladnaté komplexy obsahujuce 1,7-bis(2-metoxyfenyl)hepta-
1,6-dién-3,5-dion (Schéma 1).

O OH
AN N O
‘ OCHj, H;CO
HsC CH, GHa
y PA(OAC),/ CHCl MeOH [( Pd(OAc),
g CH RT,42h RT,40h
3 3 CH3
OCH,4 H;CO OCH, HsCO
\ 93 O
Fd OCOCH3 OCOCH,4
3C\N N’CHS H,C— N N CH;,
HaC’ CHs
2
1

Schéma 1. Syntéza paladnatych komplexov 7 a 2

Komplexy boli testované in vitro na I'udskych nadoro-
vych bunkovych linidch hrubého ¢reva a pecene, normalnych
pecenovych bunkach a krvnych progenitorovych bunkach. Na
zaklade biologickych testov, komplexy I a 2 (obsahujuce
kurkuminoid ako ligand) vykazuju silny protinadorovy ucinok
proti Tudskému kolorektalnemu karcinomu a peceiovym me-
tastazam so zameranim sa na populacie rakovinovych kmeno-
vych buniek.

Tato praca bola podporovana Agenturou na podporu vysku-
mu a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-0516-12 a grantu
VEGA 1/0346/16.

LITERATURA

1. Miklasova N., Fischer-Fodor E., Miklas R., Kuckova L.,
Kozisek J., Liptaj T., Soritau O., Valentova J., Devinsky
F.: Inorg. Chem. Commun. 46, 229 (2014)
Fischer-Fodor E., Miklas R., Krausz L. T., Virag P., Mol-
dovan D. C., Perde Schrepler M., Berindan-Neagoe 1.,
Devinsky F., Miklasova N.: Studia UBB Chemia 2, 93
(2015).

2P-06
YE_MRI KONS?RASTNi LATKY VYUZivVAJici
IONTY d-KOVU

FILIP KOUCKY, JAN KOTEK, IVANA CISAROVA

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta Univer-
zity Karlovy v Praze, Hlavova 8, 128 43 Praha 2, Ceskd re-
publika
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Zobrazovani pomoci metody '’F-MRI (zobrazovani
magnetickou rezonanci) vyzaduje kontrastni latky s kratkymi
relaxa¢nimi ¢asy T} a T,. Kromé pouzivanych fluoroderivati
organickych molekul je celkem b&zné pouziti koordina¢nich
slougenin paramagnetickych kovii f£bloku'. V soudasnosti se
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ukazuje i malo probadana cesta za pouziti d-kovu jako velice
slibna. U nikelnatych komplexti bylo dosazeno ve skupiné
koordinanci a bioanorganické chemie PiF UK velice krat-
kych relaxagnich &ast’.

Pii vyuziti makrocyklickych ligandi a vhodného iontu
kovu lze ladit délku relaxa¢nich ¢asu 7 a 7,. Pro studium
relaxa¢nich vlivii Cu®* a Ni** byl syntetizovan ligand (Schéma
1) zalozeny na symetricky 1,8-substituovaném cyklamu
(1,4,8,11-tetraazacyklotetradekan). Jako pendantni rameno
byla pouzité trifluoroethylovou skupinou modifikovana fosfi-
nova kyselina. Pfipravené komplexy byly charakterizovany
rentgenovou difrakci a relaxa¢nimi métenimi NMR.

F3<:w
HO
ﬁ/\N HN
© [ j 0
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\/COH
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Schéma 1. Studovany ligand
Tato prace vznikla za podpory grantu GACR P205-16-031565
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MAGNETICKA VYMENNA INTERAKCIA

V MEDNATYCH KOMPLEXOCH
SPROSTREDKOVANA VODIKOVYMI VAZBAMI

JAN PAVLIK®, MIROSLAVA PUCHONOVA®, JAN
MONCOL?, DUSAN VALIGURA"*

“ Oddelenie anorganickej chémie, Slovenska technickd univer-
zita v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava 1,

b Katedra chémie, Univerzita sv. Cyrila a Metoda v Trnave,
Nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava, Slovensko
Jjan.pavlik@stuba.sk

Popri tradicnom ponimani vodikovych vizieb ako ucin-
ného stabilizatora makromolekulovych §truktir sa v nedavnej
dobe zacala diskutovat’ aj ich schopnost’ sprostredkovat’ mag-
netickli vymennu interakciu'. V prezentovanej praci sme §tu-
dovali dva novopripravené med’naté komplexy [Cu(p-menia)
(3-Mesal)y(menia)(H,0)], (1) a [Cu(p-nia)(5-Mesal),(H,0)],
(2), kde menia je N-metylnikotinamid, nia je nikotinamid a
5-Mesal je S-metylsalicylato anion. Zo Strukturneho hl'adiska
su tieto diméry spojené vodikovymi vdzbami do supramoleku-
lovych retazcov. Makroskopické magnetické vlastnosti systé-
mov 1 a 2 boli interpretované troma alternativnymi pristupmi,
pricom najlepsia zhoda s experimentom bola dosiahnuta pri
predpoklade, Ze su tvorené antiferomagnetickymi dimérmi. Za
pomoci DFT vypoctov sa ukazalo, ze magneticka komunika-
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cia prebieha predovSetkym medzi centrami zo susediacich
Strukturnych dimérov a vnutromolekulové interakcia je zane-
dbatel'nd. Oba systémy tak vykazuji vyrazny rozdiel medzi
molekulovym a magnetickym S$truktirnym motivom. Para-
metre extrahované z DFT vypoctov a z fitovania experimen-
talnych funkcii st vzajomne vo vel'mi dobrej zhode. Pomocou
vypoctov na urovni CASSCF a DDCI bol $§tudovany aj de-
tailny mechanizmus magnetickej interakcie™®. Vysledky na-
znacuju, ze jej cesta pravdepodobne nevedie priamo cez vodi-
kové vizby, tie v§ak plnia Glohu ,,tmeliva®, ktoré drzi medna-
té centrd vo vzajomnej blizkosti.

Tato praca vznikla vdaka podpore grantov VEGA 1/0522/14,
APVV-14-0078, APVV-14-0073 a SCIEX-SVK 14.065.
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PREPARATION OF ALUMINUM PHOSPHIDE
BY REACTIVE SPARK PLASMA SINTERING
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KUBATIK®, MAREK JANATA, VLASTIMIL BROZEK®

“GYMNAZIUM Botiéskd 424/1, 128 00 Prague 2,

b University of Chemistry and Technology Prague, Technickd
5, 166 28 Prague , ‘ Institute of Plasma Physics CAS v.v.i., Za
Slovankou 3, 18200 Prague, Czech Republic
brozek@ipp.vas.cz

The work is aimed at obtaining compact aluminum
phosphide, to measure its physical and mechanical properties.
Aluminum phosphide is known for its extremely high toxicity
based on its hydrolytic decomposition to phosphine, but also
gaining importance in the context of the substituted nanorib-
bon in semiconductor technology. Information, especially
about the physical and mechanical properties, are highly con-
troversial.

By Spark Plasma Sintering method (SPS) — also called
Field Assisted Sintering Technique (FAST) — were prepared
a highly compact and virtually non-porous materials that al-
low more accurately measure the particular physical charac-
teristics of this compounds. On preparations of AIP were stud-
ied some high temperature and mechanical properties, espe-
cially micro-hardness. Compact moldings of AIP were pre-
pared by reactive sintering of a mixture of aluminum powder
and red phosphorus. For comparison the chemical behavior of
AIP other samples were prepared by reacting white phospho-
rus dissolved in carbon disulfide with powder aluminium long
term reaction at 70 °C.

From the digital recording of the temperature, volume
and pressure during sintering at 300 °C and 450 °C and
a pressure of 5 MPa it was shown that a mixture of Al + P
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under these conditions does not react; temperature increase to
500 °C and pressure of 30 MPa provoked an immediate reac-
tion. In addition the release of gaseous phosphorus eluded
leaks between the matrix and the piston to the evacuated
space. In this case, the two-phase products of aluminum phos-
phide was formed in an aluminum matrix without modifying
the phase composition phosphide of AIP or its lattice parame-
ter. Vickers microhardness was measured at the device Inno-
vatest NEXUS 4504 Series, showed a maximum value of 9.12
GPa. This value was confronted with the calculation of the
theoretical value of hardness by Povarennych' empirical equa-
tion. The consistent result confirms the high acceptance of the
model valid primarily for the binary compound fcc structure
type, which plays a special role coefficient proportion of co-
valent bond, the degree of decoupling non-bonding electrons
and packing coefficient of atoms in the crystal lattice associat-
ed with a coordination number. For the calculation is also
important formal valence and assuming purely ionic bond and
a major determinant of the shortest internuclear distance in the
crystallographic plane (hkl) hardness measurement.
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VLIV MIlV\IE,RALIZATORfJ NA PIGMENTOYE -
APLIKACNI VLASTNOSTI KASITERITOVYCH
PIGMENTU

LUCIE KAROLOVA, ZANETA DOHNALOVA, JANA
LUXOVA

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko — tech-
nologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10
Pardubice, Ceskd republika
lucie.karolova@student.upce.cz

Kasiteritové pigmenty patfi mezi vyznamné keramické
pigmenty'. Jejich nespornou vyhodou je snadna piiprava
a dostupnost vychozich surovin’. Zaklad kasiteritovych. pig-
mentl tvofi tetragonalni miizka oxidu cini¢itého. Parcialni
substituci cini€itych iontd za ionty vhodnych barvicich pfimeé-
si dochézi k barevné zméné v piivodn& nebarevném systému’.
Predkladany vyzkum se zabyva kasiteritvymi pigmenty, kde
jako barvici piimési byly pouzity ionty Co®" a Tb*" a jako
nabojové kompenzujici ionty byly do reakéni smési pridavany
ionty P°".

Pigmenty typu Sng 752C00,0sPo,16 Tbo,00sO2 byly pfipraveny
klasickym keramickym zpisobem. Za i¢elem podpory reakce
v tuhé fazi a snizeni kalcina¢ni teploty bylo pfi pfipravé pig-
mentl vyuzito vybranych mineralizatori (Na,B,0;, MgCl-
MgO, LiF, Li,COs, CaCl,) v mnozstvi 5 hm.%. Reakéni sm¢-
si byly kalcinovany v elektrické peci pii teplotdch 1200—
1500 °C po dobu 3 hodin.

V ramci této prace byl zkouman vliv jednotlivych mine-
ralizatorti a teploty syntétzy na pigmentové-aplikacni vlast-
nosti finalnich sloucenin. Syntetizované pigmenty byly apli-
kovany do transparentni bezolovnaté keramické glazury
s oznaénim P 074 91 a byly hodnoceny z hlediska barevnych
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vlastnosti s vyuzitim barevnych soufadnic L*, a*, b* a rovnéz
s vyuzitim cylindrickych soufadnic pro urceni jejich sytosti
S a barevného ténu H°. Ziskané produkty byly také hodnoce-
ny z hlediska distribuce velikosti &astic®.

Tato prace vznikla za podpory IGA Univerzity Pardubice
SGS_2016_014.
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Analyza vzajomnych suvislosti medzi Struktarou, zloze-
nim a syntézou je nevyhnutnd pre poznanie a skimanie d’al-
Sich vlastnosti komplexov, medzi ktoré patri aj ich potencial-
na biologicka aktivita. Z tohto aspektu je zaujimavy spdsob
koordinacie ligandov, vzédjomné interakcie v Struktire ako aj
vznik modifikécii jednotlivych zlicenin vzhl'adom na zmenu
podmienok pripravy. Vychadzajuc z predchadzajuceho pozna-
nia zamerali sme sa na salicylatomednaté komplexy
s N-metylnikotinamidom (menia).

Tvorba mednatych komplexov s metylsalicylatovym
aniénom (Mesal) v pritomnosti menia viedla k vzniku kom-
plexnych zlucenin s molekulami rozpustadla umiestnenymi
mimo primarnej koordinac¢nej sféry zlozenia
[Cu(4-Mesal),(menia),(H,0),]-2EtOH (1) a [Cu(5-Mesal),
(menia);(H,0),]-2MeOH (II). Molekuly komplexov su pro-
strednictvom molekul rozpustadla spojené cez systém vodi-
kovych vizieb do 1-D supramolekulovych retazcov'.

Komplex [Cu(5-Mesal),(menia),(H,0),]-2EtOH  (III)
s 5-metylsalicylatovym aniénom sa ziskal obmenou podmie-
nok syntézy a na zaklade nepriamych metéd (podobnost’ IR
spektier v oblasti systému vodikovych védzieb) sa predpoklada
podobny motiv Struktiry ako v pripade 4-metylsalicylatového
aniébnu.  Predbezné  Strukturne  parametre  komplexu
[Cu(5-Mesal),(menia),(H,0),]-2H,O (IV) poukazujii na ista
Struktirnu podobnost’ s komplexom (II) — miesto molekul
metanolu zabezpecuji supramolekulovy systému vodikovych
vizieb molekuly vody [Cu(5-Mesal),(menia),(H,0),]-2H,O
(IV). Odlisnost’ je v tom, ze systém vodikovych vizieb vedie
k 3D supramolekulovej sieti miesto 1D retazcov’.

Vsetky latky boli charakterizované elementarnou analy-
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zou, IR spektrami, elektronovymi a EPR spektrami.

Tato praca vzmikla za podpory grantu VEGA 1/0388/14
a STU Grantovej schémy na podporu Mladych vyskumnikov
a Excelentnych timov.
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Magnetic properties of six copper(Il) complexes of the
formula [CuL;(H,O),] or [Cul4(H,O)] were investigated.
These contain a Schiff-base L derived from salicylaldehyde
and aminoacids. The ligand L is represented by four bonding
isomers (I through 4) and it is either tridentate (L;) or tetra-
dentate (L4). The fifth ligand contains sulfonato group instead
of the carboxyl one.

Structurally, two complexes are monomers (I and 4),
one is a dimer (5), and two are polymers (2 and 3). Single
X-ray structure for complex 2 containing y-aminobutyric acid
(GABA) confirmed the coordination via unusual 7-membered
ring (Fig. 1). The magnetic behavior of 1-5 is more complex:
1 behaves as an antiferromagnetic Heisenberg diad, 2 and 4
are ferromagnetic chains (Fig. 2), 3 is a combined ferromag-
netic/antiferromagnetic ladder (ribbon), and § exhibits a com-
plex 3D-ordering with unusual temperature evolution of the
effective magnetic moment.
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Fig. 1. X-ray structure of compound 2 containing GABA
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Fig. 2. Magnetic functions of 2 containing GABA, left — temperatu-
re dependence, right — field dependence

If the tetradendate Schiff base ligand N-2-hydroxy-3-
-methoxybenzaldehyde-a-amino-iso-butyrate complexed with
copper(Il) the tetranuclear complex [Cuy(3-MeOSAIB),]H,O
(6) with cubane structure is formed (Fig. 3). According to the
number of Cu...Cu contacts and bridging angles Cu—O—Cu,
classified as 4+2 (type II) cubane.The open angle Cul-O1-—
Cu2 (a = 114°) facilitates a strong antiferromagnetic coupling
that is in competition with ferromagnetic interactions through
the path Cul-02-Cu2 (o* = 88°) ; the resulting coupling
constant is J,/hc = 80.5 cm ™ (4x) (Fig. 4).

Slovak grant agency VEGA 1/0534/16 is acknowledged for
financial support.
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Fig. 3. X.-ray structure of compound 6 expressing 6+2 cubane
motif
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Fig. 4. Magnetic functions of 2 — left (temperature dependence —
blue, field dependence — green), simplified structural motif — right
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KRYSTALOVA STRI{KTI’JRA A MAGNET;CKE
VLASTNOSTI 3D ZLUCENINY OBSAHUJUCA KYA-
NIDOVE Cu(I)-CN—Cr(I1I) MOSTIKY

MARTIN VAVRA®, MICHAL HEGEDUS?, KATARINA
RACZOVA", ERIK CIZMAR"

 Ustav chemickych vied PF UPJS, Moyzesova 11, 041 54
Kosice, " Ustav fyzikalnych vied PF UPJS v Kosiciach, Park
Angelinum 9, 041 54 Kosice, Slovensko
martin.vavra@upjs.sk

Oktaedricky komplexny anién [Cr(CN)s]*" ma velmi
dobré predpoklady na to, aby vytvaral zliCeniny s najvyssou
rozmernost'ou, analogicky k Struktire znamej Berlinskej mod-
rej, pretoze obsahuje vo vSetkych vrcholoch atomy dusika
s vol'nymi elektronovymi parmi.

Zo sustavy Cu(Il)-bapa-Cr(1II) sa nam podarilo izolovat’
a Struktirne charakterizovat’ zlic¢eninu s netypickou 3D Struk-
tarou zlozenia {[Cu(bapa)];[Cr(CN)s]z}a6nH,0 (1).

NN

Schéma 1. N-donorovy tridentatne ligand bapa

HoN NHo

Zaklad tejto zaujimavej Struktary tvoria retazce, v kto-
rych sa pravidelne striedaji komplexné castice [Cu(bapa)]
a [Cr(CN)g]. Susedné dva retazce vSak nie st navzajom rov-
nobezné, ale zvieraju medzi sebou uhol 38°, ¢im sa Struktiira
§iri do dvoch smerov (plné a ¢iarkovana ¢iara na obr. 1). Na-
vySe, tieto ret'azce sl navzajom prepojené d’alSimi Casticami
[Cu(bapa)], ktoré vytvaraju retazce orientované kolmo na
skor spominany subor retazcov (bodkovana ¢iara na obr. 1).
Tymto prepojenim ziskava Struktira tejto latky najvyssiu 3D
rozmernost’.

Vzajomna orientacia elektronovych orbitalov pravidelne
sa striedajucich centralnych atomov s rozdielnou hodnotou
spinu (1/2 pre Cu(Il) resp. 3/2 pre Cr(Il)) vedie k pritomnosti
feromagnetickej vymennej interakcii. Pri teplote 3 K docha-
dza k feromagnetickému usporiadaniu na dlhu vzdialenost’.

Tato praca vznikla s financnou podporou grantu APVV-14-
0078.
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Obr. 1. Orientacia retazcov v 3D Strukture latky 7

2P-13
POUZITIE CHEMOMETRICKY,CH METOD PRI o
STUDIU J-MAGNETOSTRUKTURNYCH KORELACII

BEATA VRANOVICOVA, ROMAN BOCA

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied Univerzita sv. Cyri-
la a Metoda v Trnave, nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava, Slo-
venska republika

beata.vranovicova@ucm.sk

Pri skimani J-magneto$trukturnych korelacii v koordi-
naénych zlu€eninach prechodnych kovov sme pouzili chemo-
metrické metody'. Spracovanim zozbieranych Struktarnych
a magnetickych tdajov o dvojjadrovych komplexoch Zzeleza,
ktoré obsahovali O-mostikujuce ligandy sme modernymi
Statistickymi metédami v programe SigmaPlot 10.1
a pouzitim chemometrickych metdéd v programe Statgraphics
ziskali mnohopodetné korelaéné vztahy?.

Pouzitim tychto metdd sa potvrdila vyrazna korelacia
medzi dvojicou premennych — konstantou izotropnej vymen-
nej interakcie J (magneticky tidaj) a parametrom P ($truktirny
udaj). P [A] je parameter definovany ako najkratsia vzdiale-
nost’ medzi centralnym atdbmom a mostikovym atdbmom po-
zdlZ cesty supervymennej interakcie Fe-O-Fe (cit.®).

Tato prace vznikla za podpory grantu VEGA 1/0534/16.
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2P-14
OBJEMOVE VLASTNOSTI ROZTAVENYCH
FLUORIDOVYCH SYSTEMOV MF-K,TaF, (MF = LiF,
NaF, KF)

JARMILA MLYNARIKOVA, MIROSLAV BOCA, EVA
HADZIMOVA

Ustav anorganickej chémie SAV, Dubravska cesta 9, 845 36
Bratislava, Slovensko
Jjarmila.mlynarikova@savba.sk

V prispevku je diskutovany vplyv pridavku kationu
alkalického kovu na hustotu a objemové vlastnosti Studova-
nych syst¢émov MF-K,TaF; (MF = LiF, NaF a KF). Na zakla-
de vypoctu molarneho objemu, dodatkového molarneho obje-
mu, parcialneho molarneho objemu a dodatkového parcialne-
ho molarneho objemu K,TaF; a MF v nekone¢ne zriedenom
roztoku sa zistila objemova kontrakcia, ktora vznika na zékla-
de dvoch prispevkov; ato objemovej kontrakcie vyvolanej
reakciou [TaF;]*" a F~ aniénov a z prispevku katiénovej obje-
movej kontrakcie sposobenej pridavkom kationu.

Meranim objemovych vlastnosti tavenin sa da do urditej
miery Studovat’ otazka ,Struktury tavenin. Za experimental-
nych podmienok pri zmene teploty a zlozenia moze vplyvom
roznych faktorov dochadzat’ k Struktirnym zmenam, ktoré sa
nasledne prejavuju aj zmenou zavislosti moldrneho objemu,
parcidlneho molarneho objemu a dodatkového molarneho
objemu od zlozenia. Rozborom tychto zmien mozno dospiet
k predpokladom o vnlitornom  usporiadani  taveniny
a existencii niektorych druhov iénov'?.

Tato praca bola podporend grantovou agenturou Vega
2/0114/16.
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2P-15
FORMATION OF NEW RUBIDIUM OXOFLUORO-
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In the last quarter of the 20th century, one important
area of solid state ionics is the search of new solid ionic con-
ductors. This has led to the synthesis of a number of solid
electrolytes with high conductivity due to various ions, in
particular to monovalent alkali-metal cations'. Solid elektro-
lytes based on potassium aluminate (KAIO,), with conduction
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by potassium ions, are among most promising. Their high
ionic conductivity (~0.002 S cm ' at 150 °C), high mp (above
1300 °C), and simple technology make them applicable in
various electrochemical devices operating in a wide tempera-
ture range’. Much less attention has been focused to new ma-
terials with high conductivity due to the larger alkali-metal
cation, like rubidium and cesium. Thereof, the scientific ob-
jectives of the present work are focused on the synthesis and
chemistry of the new rubidium-oxofluoroaluminate compound
with high conductivity properties and on the description of the
ionic structure of RbF-Al,O; native fluoride system.

The binary system RbF-AL,O; was defined as a stable
diagonal section of the ternary reciprocal system RbF-AIF;-
Al,O3-Rb,0. The part of phase diagram with Al,O; content to
35 mol.% was determined by means of thermal analysis meth-
od and the individual phase fields were identified by X-ray
diffraction and Magic Angle Spinning NMR spectroscopy.
The combination of these methods provides a more precise
identification of the different phases formed on cooling. The
pure reference compounds a-Rb;AlFs, RbAIO,, RbyAl;054,
and RbAIF, were prepared and characterized by X-ray pow-
der diffraction and various solid state NMR techniques in-
cluding MQMAS, REDOR and D-HMQC. The formation of
a new phase Rb,Al,O;F, was observed.

This work was supported by the Bilateral project N° SK-FR-
2013-0039 (PHC STEFANIK project N° 31799NM) and Slo-
vak Grant Agency (VEGA-2/0116/14).
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PAVEL ZACHAR

Ustav analytické chemie, Vysokd Skola chemicko-technolo-
gicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6, Ceska republika
Pavel Zachar@vscht.cz

Jiz v 17. a 18. stoleti se tvotily v Evropé odborné védec-
ké spolecnosti. Jednak vznikaly védecké instituce zahrnujici
Siroké spektrum védnich obori, od humanitnich pies pfirodo-
védné az po technické, tedy instituce typu akademie véd,
jednak se vytvarely spoleCnosti s vyhranéngjsim odbornym
zaméfenim typu profesnich spolkd.

Mezi prvni védecké spolecnosti Sirokého zabéru patii
,»Academie Francoise“ (1635), ,Royal Society of Lon-
don* (1660) a ,,Academie Royale des Sciences, Paris“ (1666).

Na nasem tzemi vznikla spole¢nost tohoto typu az o sto
let pozd¢ji. Tato spolecnost, a spole¢nosti nasledujici ménily
v pribéhu ¢asu nazev i strukturu: ,,Béhmische gelehrte Privat-
gessellschaft” (1775), ,,Bohmische Gessellschaft der Wissen-
schaften — Ceska spole¢nost nauk“ (1784), ,,Koniglich-
Bohmische Gessellschaft der Wissenschaften — Kralovska
Ceska spolecnost nauk® (1790). Uvedena spole¢nost pod stej-
nym nazvem existovala i po vzniku Ceskoslovenska, v dobé
Protektoratu i v prvnich povélecnych letech. Teprve v letech
1952 — 1953 dochazelo podle sovétského vzoru k vytvoreni
jediné instituce, ,,Ceskoslovenské akademie véd«, spojenim
Kralovské Ceské spoleCnosti nauk a ,,Ceské akademie véd
a uméni“, puvodné ,,Ceské akademie cisate Frantiska Josefa
pro védy, slovesnost a uméni (1888/1890), jejiz vznik finan-
coval mecenas, architekt Josef Hlavka. Ceskoslovenska aka-
demie v&d existovala do roku 1993, kdy po rozd&leni Cesko-
slovenska vznikly samostatné instituce ,,Akademie véd Ceské
republiky“ a ,,Slovenska akademie véd“. Prestizni postaveni
Clentt zaniklych spoleénosti ,,Kralovska ceska spole¢nost
nauk® a ,,Ceska akademie v&d a uméni“ nahradila do jisté
miry vroce 1994 nové vytvofena ,,Ugena spoleénost Ceské
republiky*.

Mezi profesné nejstar$i evropské spolky se zaméfenim
na pfirodni védy pattily spolky 1ékaiti a 1ékarnikd, kteti se
Casto zabyvali chemii, biologii a dal§imi pfirodnimi védami.
Tyto spolky nemély ¢asto dlouhého trvani. Mezi pfirodovédné
spole¢nosti s delSim trvanim lze zafadit napt. ,,Collegium
Naturae Curiosorum® Schweinfurt, pozdé€ji Halle (1652),
ktera se postupné transformovala na spole¢nosti ,,Academia
Imperialis Leopoldina Naturae Curiosorum® a ,,Deutsche
Akademie der Naturforscher Leopoldina“.

K nejstar§im specializovanym chemickym spole¢nostem
s nepferusenou tradici patii ,,Chemical Society of Lon-
don‘ (1841) — od roku 1980 jako ,,Royal Society of London®,
dale ,,Societé Chimique de France™ (1857) a ,,Deutsche Che-
mische Gessellschaft zu Berlin“ (1867) — od roku 1949 jako
,,Gessellschaft Deutscher Chemiker.

Nejstar§im pfirodovédnym spolkem na nasem uzemi byl
némecky studentsky spolek ,,Lotos* (1848), plnym nazvem:
,Deutscher Naturwissenschaftlich-Medizinischer Verein fiir
Bohmen — Lotos®. Jeho zakladatelem byl ptirodovédec Frid-
rich Anton Kolenati (Kolenaty). Pivodn¢ studentsky spolek
se brzy preménil na spolek sdruzujici ¢eské i némecké védce.
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Ve spolku vSak vzristal némecky vliv (zejména po vzniku
ceského spolku Isis) a od roku 1895 byl Lotos spolkem vy-
hradné némeckym. Cleny tohoto spolku byli napf. moravsky
rodék, némecky fyzik Ernst Mach, prazsky rodak, némecky
chemik Fridrich Reinitzer a ¢esky matematik, fyzik a karto-
graf Karel Kofistka — prvni rektor prazského polytechnického
ustavu, tj.pozd&jiiho CVUT (rektofi 1864—5 Karel Kofistka,
1865—6 chemik Karel Napoleon Balling,1866—7 Karel Kofist-
ka). Spolek Lotos existoval az do roku 1950.

V roce 1866 vznikl ¢esky ptirodovédny studentsky spo-
lek ,,Isis“, ktery ¢ital 63 zakladajicich ¢lentl, pfedevsim stu-
dentti prazské polytechniky, zejména chemiki.

»Spolek chemikl Ceskych® vznikl r. 1872. Mezi vy-
znamné zakladajici &leny spolku patiili: Vojtéch Safatik
a Frantiek Stolba, profesoii Ceského polytechnického tstavu
Kralovstvi ¢eského (CVUT), Karel Preis, v té dobé docent
(pozdgji profesor) Ceského polytechnického tistavu Kralov-
stvi ¢eského a Vilém Baur, stfedoskolsky profesor na ceské
realce v Praze. Spolek chemikti ¢eskych svou Cinnosti bez-
prostfedné navazal na Cinnost studentského ptirodovédného
spolku Isis, a proto Ceské spoleénost chemické jako pokrago-
vatel obou téchto instituci klade sviij vznik do roku 1866, a je
tedy jednou z nejstar§ich chemickych spolecnosti ve svete.

Spolek chemiki Ceskych postupné transformoval na
,,Ceskou spolegnost chemickou pro védu a pramysl® (1907)
slouc¢enim Spolku chemiki ¢eskych a Spole¢nosti pro pramy-
sl chemicky v Kralovstvi ¢eském, ,,Ceskoslovenskou spole-
nost chemickou® (1920), ,.Ceskoslovenskou spole¢nost che-
mickou pfi CSAV* (1952) a ,,Ceskou spole¢nost chemic-
kou* (1993), ktera je dnes ¢lenem Asociace ¢eskych chemic-
kych spole¢nosti (1998).
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SKOLE CHEMICKO-TECHNOLOGICKE V PRAZE,
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Vysoka skola cherfticko—technologickd v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6, Ceska republika
anna.mittnerova@vscht.cz

Dnesni studentky VSCHT Praha si jen t&zko dovedou
predstavit, ze jest¢ pred 100 lety nebylo Zendm umoZznéno
studovat na vysokych skolach technickych. Zacatkem dvaca-
tého stoleti vSak sililo emancipacni hnuti a pfipusténi Zen
k fadnému studiu podporoval i rektor Ceské vysoké skoly
technické, profesor Julius Stoklasa. Tehdejsi snahy vystihuje
&lanek v Narodni politice z roku 1912 (cit."). Se vznikem sa-
mostatného Ceskoslovenska se situace zménila, v ramei Ces-
kého vysokého uceni technického byla ustavena jako jedna ze
sedmi  vysokych  Skol  Vysokda  Skola  chemicko-
technologického inzenyrstvi (VSCHTI), na které jiz ve kol-
nim roce 1920/21 studovalo 48 Zen, coz bylo 5 % ze vSech
poslucha&i?.

Jednou z prvnich studentek byla Julie Hamackova®, ktera
byla jiz vroce 1918 zapsana jako mimoifaddna posluchacka
na chemickém odboru CVUT. Po absolvovani studia a zahra-
ni¢ni staze se stala vedouci noveé zalozené provozni laboratofe
v Cistirné odpadnich vod v Praze Bubenci. Po valce se vratila
opét na Skolu. V roce 1954 byla jako prvni Zena na vysokych
Skolach technickych jmenovana profesorem chemie vody,
v roce 1955 ji byla udélena védecka hodnost doktora chemic-
kych véd a vyznamenani za vynikajici praci. V letech 1955—
56 vykonavala funkci prodékana a v letech 195759 dékana
Fakulty technologie paliv a vody. Profesorka Julie Hamacko-
va je povazovana za zakladatelku ¢eské hydrochemie.
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Obr. 1. Zastoupeni muZzi a Zen od studenti k akademickym pozi-
cim na VSCHT Praha v letech 2008 a 2013; Legenda k obrazku osa
x: Studenti/ky magisterskych studijnich programi, Absolventi/ky
magisterskych studijnich programi, Studenti/ky doktorskych studij-
nich programii, Absolventi/ky doktorskych studijnich programd,
Akademicti a védedti pracovnici/pracovnice
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V mezivale¢ném obdobi se procentualni zastoupeni Zzen
mezi posluchaci a aspiranty neptehouplo pies 10 %. Situace
se zacala rapidné ménit az v padesatych letech, kdy ve skol-
nim roce 1955/56 vzrostl pocet posluchacek na 30 % a na této
hodnot¢ setrval i béhem dalSich let socialistické éry.

Po revoluci vroce 1989 zacal pocet studentek na
VSCHT Praha opét stoupat. Vroce 2014 bylo provedeno
vramci projektu TRIGGER?, financovaného Evropskou ko-
misi ze 7. R&mcového programu, statistické Setieni’, ve kte-
rém byly zjiStovany pocty zen a muzi a jejich zastoupeni na
ruznych pozicich, vysledky Setfeni jsou uvedeny na obr. 1.

Po 100 Ietech nastupuje na magisterské studium
na VSCHT Praha 60 % studentek, nasi spole¢nosti se nicméng
nepodatilo zajistit, aby i na vysokych akademickych pozicich
docentti a profesorti bylo procentualni zastoupeni Zen vyssi,
nez jak naznacuji vysledky statistického zjisténi. Co bréani
zendm a jaka opatfeni jim mohou pomoci, aby pokrac¢ovaly ve
své akademické a védecké draze i po ziskani doktorského
titulu, se fe$i i na dal$ich Etyfech evropskych universitach,
které jsou partnery projektu TRIGGER. VSCHT Praha ve
spolupraci s Narodnim kontaktnim centrem — gender a véda
Sociologického tstavu AV CR fesi tuto tématiku i v komple-
mentarnim projektu PEDICEV®, podpofeném z programu
EUPRO II MSMT. Cilem projektu je podpotit na jednotlivych
univerzitach rozvoj institucionalnich procest, které napomo-
hou k dosahovani genderové vyvazenosti ve slozeni vyzkum-
nych a pedagogickych tymd, a k zajistovani rovnych a spra-
vedlivych podminek pro uplatnéni zen a muzi na vsech stup-
nich kariérnich pozic. Novym prvkem je i posuzovani témat
védeckého vyzkumu a nasledného inovacniho procesu z gen-
derového hlediska.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR EUPRO II
LE14016 a projektu 7.RP EU TRIGGER GA No. 611034.
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3L-03
POKUSY O ZNAZORNENi STRUKTURY BENZENU
V 19. STOLETI

MIROSLAV NOVAK

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Katedra ucitel-
stvi a humanitnich véd, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd
republika

Miroslav.Novak(@vscht.cz

Benzen od doby, kdy jej izoloval a popsal Faraday',
predstavoval pro chemiky tehdejsi doby velkou hadanku. Bylo
ziejmé, ze jde o siln€ nenasycenou slouceninu (C¢Hg¢ napft.
oproti n-hexanu C¢H,4), pfitom ale stalou a vstupujici do sub-
stituénich reakci, namisto o&ekavanych reakci adi¢nich. Cés-
tecné rozlusténi této hadanky piislo teprve v poloviné devate-
nactého stoleti. Prvni vzorce benzenového jadra, benzenu
afady aromatickych slouc¢enin navrhl v roce 1861 Josef Lo-
schmidt’. Loschmidt benzenové jadro povazoval za Sestivaz-
nou cyklickou ¢astici ¢j1 (obr. 1: I — benzenové jadro, I —
benzen) a problematické dvojné vazby timyslné nelokalizoval.

O OL)

cl i
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Obr. 1.

Tradi¢n€ — a nepravem — je ale objev struktury benzenu
a od n¢j odvozenych aromatickych sloucenin piipisovan Ke-
kulému. Ten v rozmezi let 1865 — 1867 uvetejnil tfi navrhy
strukturniho uspofadani molekuly benzenu, uvedené na obr. 2,
v nichz rovnéz ptedpokladal cyklicky uhlikovy fetézec.

14

i 1w

Obr. 2.

Z dnesniho hlediska jsou tyto vzorce chybné. Vzorec 111
z ,klobasovych® schémat atom® uhliku nijak nenaznacuje
uzavieni cyklu, jsou vném dvojné vazby, coz neodpovida
chemickému chovani, a neni z néj jasn¢ patrné jak — a zda —
jsou mezi sebou spojeny sousedni atomy’. Sestitthelnikovy
vzorec IV vychazi ze zfejmého nepochopeni ¢ary ve vyznamu
chemické vazby: Sestithelnik je pouze jakousi obalkou z vodi-
kovych atomii*®. Vzorec V bez zakreslenych atomti vodiku,
ale s jasné vyznatenymi dvojnymi vazbami®, tedy kostra cyk-
lohexa-1,3,5-trienu, neodpovida chemickému chovani benze-
nu (dnes pouzivany ,,Kekulého* vzorec benzenu ptedstavuje
uzanci, kde zakreslené dvojné vazby nerepresentuji nenasyce-
ny charakter, jde tedy de facto o jiny vzorec).

Kekulého vzorce nebyly tehdejsimi chemiky jednoznac-
né piijaty, pfedevs§im vzorec ¥V, nebot’ reaktivita benzenu ne-
odpovida ptitomnosti dvojnych vazeb a ve vzorci se stiidavy-
mi dvojnymi vazbami nejsou jednotlivé uhlikové atomy rov-

68. Sjezd chemikt

211

Sekce 3 — prednasky

nocenné (napt. by musely existovat dva rizné orthoderivaty).
Proto se fada chemikt snazila navrhnout vhodnéjsi vzorce. Na
obr. 3 je uvedeno né¢kolik prikladt (V7 — Claustv centricky
vzorec’, VII — ,Dewariv* benzen®, VIII — ,,Ladenburgiv*
benzen’, prisman (plodny primét), IX — Kornertv hvézdicovy
vzorec ), vzorce ovSem nepiedstavuji benzen.

Vi Vi

g/ vir - IX

Obr. 3.

Kekulé nakonec tyto diskrepance vytesil svym oscilac-
nim vzorcem'!, ktery v té dobé byl oviem pouhou nepodloze-
nou spekulaci.
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3L-04 5
JAK A CO UCIT V CHEMII

PETR KOLOROS

Vetrovy 78, 390 02 Tabor, Ceskd republika
P.Koloros@seznam.cz

Na otazku jak ucit chemii se dd odpovédét, ze s vyuzitim
badatelsky orientovaného vyucovani (dale BOV), které ma téz
mezinarodni oznaceni IBSE (inqury based science educati-
on). Tato metoda, kterd je zaloZzena na pedagogickém kon-
struktivismu, se objevuje jiz poc¢atkem 60. let minulého stole-
ti. Ucitel zde neptedklada ucivo jen vykladem, ale vytvari
znalosti cestou feSenim problému a systémem kladenych ota-
zek'. Zpisob komunikace pii sledovani experimentu tedy
jakysi kouGovaci® postup vychézi z otazek: Co jsi vid&l? Co si
o tom mysli§? Pro¢ nastalo to, co pozorujes, co jesté potiebu-
jeme veédét? Mohli bychom pokus uspotadat jinak? Co navr-
hujete? Jak bychom mohli naSe pozorovani zdokumentovat?
Je vsak na uciteli, aby mél promysleny cely postup, aby véd¢l,
co uz zaci o véci védi, co se jesté potiebuji dozveédeét, kdy jsou
jejich znalosti a porozuméni zakladnim souvislostem dostatec-
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né pro to, aby se pustili do badatelskych cinnosti. Velkou
a okamzitou pfilezitosti jsou laboratorni prace zakd. Z ptivod-
niho zadani, kde byl v protokolu jen: Nazev, Ukol, Pomticky
a chemikalie, Postup, Zhodnoceni a zavér, jak se to celou
dobu délalo je zde nové pojeti s vyuzitim pracovnich listd. Je
to: Uvod do tématu (motivace), coz miize byt demonstraéni
pokus nebo historickd exkurze, Ptedlaboratorni ptiprava,
Praktickd (badatelska)Cinnost, Vyhodnoceni vysledki, Pre-
zentace vysledkil a Laboratorni protokol. Posledné jmenova-
nému by méla byt vé€novana vyucovaci hodina, kde by se
probraly nejcastéjsi chyby. V rozvrhu by méla byt sladéna
teoreticka vyuka a laboratofe tak aby na sebe navazovaly a ne
jak je obvyklé, ze polovina tfidy ma praktika az za 14 dni, kdy
uZ je na potradu jiné téma.

Velkym problémem je zapojeni zakl to je motivace
k ¢innosti, protoze Zaci zpocatku nejsou na tento pfistup vinou
klasické vyuky zvykli. Abychom alespon zpocatku tento hen-
dikep ptekonali, mély by se problematikou na celoskolni
urovni zabyvat pedagogické rady. Badatelsky orientovana
vyuka je totiz modelem vzdélani, filosofii uceni (se) a je tedy
vSeobecna (nejen ptirodovédna ale i humanitni). Samoziejmeé
je tfeba upravit tématické plany a Skolni vzdélavaci program,
nastavit kriteria pro klasifikaci a stanovit rozsah maturit. Jaksi
mimochodem je zde odpovéd na otazku co ucit. Jsou to jen
nosna témata jako napt. Roztoky, acidobazicky a redoxni dgj
anavazujici praktické titrace, kovy, zakladni uhlovodiky
apod. Odpadaji zde diskuse o tom, jestli se ma ucit dfive che-
mie obecna nebo anorganicka anebo jak dostat do stiedoskol-
ské vyuky chemii jako obor. Je zde také nebezpeci, ze pokud
BOV nebude realizovana profesionalné, stane z ni jako v pii-
pad¢ projektové vyuky didakticky ky¢.
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SMERUJEME UCITELE K AKTIVNI VYUCE

JANA PRASILOVA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Qstravska' univerzita
v Ostrave, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceska republika
Jjana.prasilova@osu.cz

S ménicim se pojetim vyuky se pozménuje i role ucitele.
Ucitel by mél byt podle nové koncepce piedevsim pritvodce
studiem a mél by umét zaky vést k aktivité béhem vzdélavaci-
ho procesu. Z uvedenych divodd je tieba seznamit budouci
ucitele, nejen ptirodovédnych piedmétd, s aktivizacnimi
a modernimi metodami vyuky a jejich aplikaci v praxi. Na
zavadéni novych trendl a rozsifovani pozadavkl na ucitele se
snazil svym obsahem zaméfit seminai Vybrané problémy
z didaktiky chemie 1. Pfedmét je zafazen mezi povinné voli-
telné pfedméty v ramci oborové didaktické slozky navazujici-
ho studia ucitelstvi chemie na PIF Ostravské univerzity
v Ostravé. V letnim semestru 2016 byl seminaf zaméfen na
nasledujici témata:
modularni vyuka,
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projektova vyuka,

badatelsky orientované vyucovani (BOV, ISBE),
pocitacem podporované experimenty,

prevracena tiida (Khanova kola)',

unschooling’.

Seminaie byly vedeny aktivni formou, k témattim byly pfipra-
veny kromé teorie i praktické ukoly. Nedilnou soucasti byly
i domaci prace studentll (téma projektova vyuka, pfevracena
ttida, vyhodnoceni namétenym dat).

Zadanou domaci pfipravu hodnotili studenti v ramci

vvvvv

ukol povazovali vytvofeni kratkého vyukového videa.
Z hlediska budouci praxe se studentim seminat jevil jako
,rozhodné prinosny* a vsichni by jej doporucili svym spolu-
zakim. Z akéniho vyzkumu rovnéz vyplynulo, Ze by se radi
dozvédgli vice o vzd&lavacich larpovych hrach®.

Tato prace vznikla za podpory prispevku z Fondu vzdélavaci
politiky MSMT CR na rok 2016.
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ORGANICKE MOLEKULY JAKO AKTERI
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PATRIK PARIK

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10
Pardubice, Ceskd republika

Patrik.Parik@upce.cz

Univerzita Pardubice (UPa) a jeji dcefinnd spolecnost
Institut rozvoje evropskych regionti, o. p. s. (IRER)
v poslednich nékolika letech systematicky a pravidelné usku-
tecnuji velké mnozstvi akei a aktivit, jejichZ naplni je prezen-
tace a popularizace védeckych disciplin péstovanych na UPa.
Akce se uskuteCfiuji na pudé univerzity, v ruznych hostitel-
skych institucich, zejména $kolach, nebo ina vetejnych pro-
stranstvich tzv. pod irym nebem'. Vefejnost piijde na univer-
zitu anebo univerzita vezme védu tzv. na vylet.

Fakulta chemicko-technologickd (FChT) jako nedilna
soucast UPa se na akcich zaméfuje zejména na napraveni
negativniho nahlizeni na chemii, které dnes u Zactva i laické
vefejnosti bohuzel pievazuje. Proto se FChT kromé vysledka
svého vyzkumu prezentuje i jednoduchymi a jak véfime za-
bavnymi experimenty. Ty jsou uskuteéhiovany bud'to pouze
jako ukédzkové anebo, v lep$im piipadé, jako ,,zazitkové™
s osobnim zapojenim néavstévnikt jednotlivych akci, zejména
déti. Druha forma je samozfejmé vice ocefiovana a zaci si
odnaseji hlubsi dojmy a n¢kdy i suvenyry.
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Vzhledem k toxicité, hoflavosti a jinym negativnim
vlastnostem mnoha organickych latek nebyvaji tyto latky
a jejich reakce k prezentaénim pokusiim ¢asto vyuzivany. Pti
vhodném vybéru je v§ak mozno i organické molekuly angazo-
vat jako aktéry chemického divadla. V piispévku budou pre-
zentovany experimenty, které zahrnuji organické nebo ptirod-
ni latky. Budou mezi nimi demonstrovani nékterych vlastnosti
latek, senzorické testy, rizné dikazové reakce (cukry, aminoky-
seliny, vitaminy), jednoduché syntézy (estery, haloformy) aj.

LITERATURA
1. Paiik P.: ChemZi /1, 96 (2015).

213



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016)

4L-01

FOTONOVA AKTIVACNI ANALYZA: o
PRINCIPY A APLIKACE METODY VE SROVNANI
S NEUTRONOVOU AKTIVACNI ANALYZOU

JIRI MIZERA

Ustavjadernéfj/ziky AV CR, v.v.i., Hlavni 130, 250 68 Rez,
Ceskda republika
mizera@ujf-cas.cz

Prispévek podava piehled zakladnich principti a aplikaci
vyznamné radioanalytické metody pro multielementarni
chemickou analyzu — fotonové aktivacni analyzy (PAA).
Zabyva se struéné teorii fotojadernych a fotoexcitacnich
reakci, vybérem vhodnych zdroji vysokoenergetického
fotonového zafeni pouzitelnychh pro PAA a piehledem
prakticky stanovitelnych prvki v riznych typech materiald,
predevsim s vyuzitim v geo- a kosmochemickém vyzkumu.
Analytické moznosti PAA jsou porovnavany s moznostmi jeji
sesterské metody — neutronové aktivaéni analyzy (NAA) — se
zaméfeni na oblasti, kde PAA moznosti NAA dopliuje ¢i
rozsifuje' °.  Zvlastni pozornost je vénovana vyuZiti
kratkodobych produktii fotojadernych reakci, pfedevsim pro
metodu expresni zdkladni geochemické charakterizace (tzv.
silikatovou analyzu) a pro nedestruktivni stanoveni vybranych
prvkd, napi. fluoru a dusiku®®. Ptispévek dale prezentuje
technické moznosti mikrotronu MT-25, radiofrekven¢niho
cyklického urychlovace elektronl pouzivaného na pracovisti
autora jako zdroje vysokoenergetického fotonového zatreni
pro PAA®. Na zavér prispévek podava struény piehled
soucasnych vyzkumnych aplikaci PAA na mikrotronu MT-25,
predevsim jeji vyuziti pii geochemické charakterizaci tektitt
(napf. vltavinti) a impaktovych skel”™.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 13-223518S.
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STANOVENI{ VELMI NiZKYpH OBJEMOVYCH
AKTIVIT TRITIA S VYUZITIM )
ELEKTROLYTICKEHO NABOHACEN{ VZORKU

DIANA MARESOVA®, BARBORA SEDLAROVA®, EVA
JURANOVA®™®

“ Vyzkumny ustav vodohospodarsky T. G. Masaryka, verejnd
vyzkumnd instituce, Podbabskad 2582/30, 160 00 Praha 6,

Y Ustav pro zivotni prostiedi, Prirodovédeckd fakulta,
Univerzita Karlova v Praze, Bendtska 2, 128 01 Praha 2,
Ceskd republika

diana_maresova@vuv.cz

vUv TGM, v.v.i., Referenéni laborator slozek zivotniho
prostfedi a odpadl, oddéleni radioekologie se dlouhodobé
zabyva sledovanim tritia ve vodach. Hlavni pozornost je
vénovana sledovani doznivajiciho vlivu atmosférickych testi
jadernych zbrani v minulém stoleti a vlivu provozu naSich
jadernych elektraren'. Je dilezitd znalost pozadi tohoto
radionuklidu. Laboratof je vybavena nizkopozad'ovymi
kapalinovymi scintilaénimi spektrometry Quantulus 1220
a TriCarb 3170TR/SL. Pfi pouzivané geometrii méfeni: low
diffusion PE 20 ml méfici kyvety s davkovanym mnozstvim
vzorku 8 ml a scintildtoru (Ultima Gold™ LLT) 12 ml a dobg
méteni vzorku a pozadi 800 min je dosahovano nejmensi
detekovatelné aktivity cyp cca 1,0 Bg/l. To neumoziuje
presné stanoveni hodnot uvadénych pro soucasné pozadi tritia
ve vodach, tj. hodnot v oblasti 1 Bq/l a nize’. Pro vybrané
vzorky byla zafazena preduprava pomoci elektrolytického
nabohacent tritia, ktera je prezentovana dale.

Metoda elektrolytického nabohaceni je zalozend na
principu selektivniho izotopického obohaceni. Po prichodu
zvoleného elektrického proudu je pivodni objem vzorku
redukovan (na cca 5 %) a v dusledku izotopické frakcionace
zUstava v nabohaceném vzorku cca 90 % tritia. Elektrolyticky
rozklad ¢isté vody je velmi pomaly proces, proto je piidavan
vhodny elektrolyt, tj. elektrolyt, ktery neobsahuje vodik
(Na,O,). Laboratoi disponuje sestavou pro elektrolytické
nabohaceni tritia od AGH University of Science and
Technology Krakow. Jednd se o chladici zafizeni pro
20 elektrolytickych ¢lankt, napajeni elektrického proudu
a pfesny ampérmetr. Zafizeni umoziluje soubéznou Upravu
20 vzorkii o objemu 500ml. Pfi zvoleném proslém
elektrickém proudu (1400 Ah) je kone¢ny objem vzorku 20 az
25ml. V zavislosti na dobé méfeni vzorku a pozadi je
dosahovand cyp 0,05-0,1 Bg/l, coz vyznamné rozsifuje
moznosti vyuziti toho stanoveni napf. v oblasti hydrologie
a hydrogeologie.
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SEKyENCNE STANOVENIE %7r, **Nb, '*°Sn a *°Tc
V RADIOAKTIVNYCH ODPADOCH

SILVIA DULANSKA, JAN BILOHUSCIN, BORIS
REMENEC, LUBOMIR MATEL

PriF UK Katedra jadrovej chémie, Mlynska dolina, llkovicova
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dulanskas@gmail.com

Bola vyvinutd aoptimalizovand nova metoda
sekvendného stanovenia radionuklidov **Zr, **Nb, *Tc a '2°Sn
s pouzitim extraéno chromatografického sorbentu TEVA®
Resin a anion vymenného sorbentu Anion Exchange Resin,
dodavané firmou Eichrom Industries. Metéda sekvencného
stanovenia Zr, **Nb, '*°Sn a *Tc bola aplikovana na
analyzu vzoriek radioaktivneho kalu pochadzajucich z JE
Mochovce a JE Jaslovské Bohunice Al. Vzorky kalu boli
digerované zmesou 3 cm® 22,1 mol dm™ HF a 15 ecm® 14,35
mol dm™ HNOs; na varnej platni pri teplote 120 °C. Pre
stanovenie vytazkov boli pridané stopovacie radionuklidy
Nb pre *Nb, 'Sn pre '*°Sn, *"Tc pre *Tc almg
stabilného nosi¢a Zr*" pre **Zr. Zirkénium a niéb maju vysoka
hodnotu retencie na koléne obsahujticej sorbent TEVA®™ Resin
a Anion Exchange Resin v prostredi HF s koncentraciou 0,25
mol dm™ az 2 mol dm™ HF s radiochemickymi vytazkami
vys§imi ako 90 % rovnako ako Tc v technecistanovej forme
v roztokoch HNO;, HCI aj HF s nizkymi koncentraciami. HF
s koncentraciou 0,5 moldm™ bola zvolend ako vhodné
komplexujuce ¢inidlo pre sorpciu vybranych radionuklidov
na sorbente separiciu TEVA® Resin, alebo Anion Exchange
Resin tychto prvkov. Pred separiciou na koléne TEVA®
Resin, alebo Anion Exchange Resin bol pouzity ibnovymenny
sorbent Cation Exchange Resin, forma H', 100-200 mesh na
odstranenie interferentov 110"‘Ag, izotopov Co, Cs, 5*Mn, Fe
aNi. Izotopy Sn, Nb, Tc a Zr vo forme zaporne nabitych
fluoro komplexov nie st na tomto sorbente zachytavané'~.
Zirkénium bolo z TEVA® Resin a Anion exchanger Resin
eluované® s 40 cm® 11,3 mol dm™ HCI + 100 pL 22 mol dm™
HF, niéb' s 40 cm® 6 mol dm™ HCI + 100 pL 22 mol dm™
HF, 'Sn bol eluovany® s 20 cm® 2 mol dm™ HNO; a ako
posledné bolo eluované technécium s 20 ¢cm® 12 mol dm™
HNO;. Priemerné vytazky v stanovovanych vzorkach kalov
boli 97 % pre zirkonium, 84 % pre nidb, 87 % pre cin a 76 %
pre technécium.

Meranie **Nb

Frakcie obsahujtice nidb boli zmerané priamo po elicii
na HPGe detektore (ORTEC, 20% relativna tcinnost’) pri
energiach 765,8 keV nuklidu Nb za ugelom urdenia
radiochemického vytazku. Aktivita **Nb bola uréena meranim
gama aktivity pri energiach 871 a 703 keV.

Meranie *Zr

Zirkéniové frakcie boli po eluovani odparené na objem
5-10 cm®, pH bolo upravené s koncentrovanym 25 %
NH,OH na hodnotu ~ 8-9. Zrazenina bola centrifugovana pri
5000 ot. min"' a premytd deionizovanou vodou. Zrazenina
bola rozpustena v lem® 11,3 mol dm™ HCl a zriedend s 5 cm®
deionizovanej vody, 0,5 cm® bolo odobranych pre meranie na
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ICP-OEC za ti¢elom uréenia chemického vytazku. **Zr bolo
merané po pridani 15 ecm’® scintilagného koktejlu ULTIMA
GOLD AB na kvapalinovom scintilacnom spektrometri TRI-
CARB 3100 TR. Optimalizované energetické okno 0-30 keV
bolo vybrané na minimalizovanie vplyvu pozadia
a minimalnej detekovatel'nej aktivity.

Meranie "?°Sn

Po elucii izotopov cinu z kolény boli vzorky priamo
merané pouzitim HPGe detektora (ORTEC, 20% relativna
ucinnost’), pri energii piku 391,6 keV pre stanovenie
radiochemického vytazku '"*Sn. Aktivita '*Sn  bola
vyhodnotend meranim gama ziarenia dcérskeho izotopu
126mgh po dosiahnuti rovnovahy pri energiach pikov 666,3
resp, 695 keV*.

Meranie *Tc

Tc frakcia bola merand na HPGe detektore, Ak bola
frakcia obsahujica Tc po eludcii z kolony TEVA®™ Resin alebo
Anion Exchange Resin stile kontaminovana, bol do
separa¢ného postupu zahrnuty Cistiaci krok pomocou sorbentu
Cation Exchange Resin. Finalne frakcie boli odparené skoro
do sucha a rozpustené v 5 cm® 0,05 mol dm™> HNO;. Nasledne
bola vzorka nanesend na kolonu obsahujucu 0,7 g Cation
Exchanger Resinu, forma H',100-200 mesh (prekondiciovana
s 10 cm® 0,05 mol dm™ HNO:s), na odstranenie 0Co a zvysku
37Cs. Pretetené frakcie boli zmerané na HPGe detektore pre
ur&enie radiochemickych vytazkov *™Tc pri energii 140 keV,
Vzorky boli mereané po tyzdni z dévodu Uplnej premeny
9mTe a nasledne bolo *Tc merané na TRI-CARB 3100 TR po
pridani 15 cm’ scintilagného koktejlu ULTIMA GOLD AB.
Optimalizované energetické okno (10-90) keV bolo vybrané
na minimalizovanie vplyvu pozadia a minimalnej
detekovatel'nej aktivity (MDA), TRI CARB 3100 TR bol
kalibrovany pouzitim $tandardu *Tc certifikovanym Ceskym
Metrologickym Instititom. Typickd ucinnost merania sa
pohybovala okolo 75 % a vzorky boli merané dvakrat po dobu
120 minut.Vo vsetkych analyzovanych vzorkach kalov bol
stanoveny **Nb vo s najvysou aktivitou vo vzorke Kalu 3,
pochadzajuceho z JE Mochovee®. Aktivity '*°Sn a taktiez *Zr
sa nachddzali pod minimalnou detegovatelnou aktivitou
(MDA), *Tc bolo identifikované v Kale 2 pochadzajuceho z
JE Jaslovské Bohunice® Al. Hodnoty MDA boli vyratané na
zaklade Currieho rovnice pre kazdy experiment.
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4L-04
SORPCE VYBRANYCH RADIONUKLIDU NA TiO,

VOJTECH BRYNYCH', JANA POSPECHOVA®,
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“UJV Rez, a. s. Divize chemie palivového cyklu a nakladant
s odpady, Hlavni 130, 250 68 Husinec-Rez, b Ustav
anorganické chemie AV CR, v.v.i., Hlavni 130, 250 68
Husinec-Rez, 250 68 Rez, Ceskd republika
vojtech.brynych@ujv.cz

Radionuklidy nasly uplatnéni v Sirokém spektru aplikaci,
od mediciny po energeticky primysl. Jejich riziko spociva
v mozném uniku do Zivotniho prostfedi v pfipadé nehody ¢i
chybného zachazeni. Isotopy stroncia a cesia patii mezi hlavni
produkty S§tépeni a jsou povazovany za velmi nebezpecné pro
lidské zdravi a Zivotni prostiedi. Europium je typickym
¢lenem lanthanoidd a muze byt pouzito jako homolog pro
predpovéd’ sorpéniho chovani ostatnich lanthanoidi. Kobalt
se pouziva v Sirokém spektru primyslovych a medicinskych
aplikaci.

Oxid titanicity je komer¢né snadno dostupny material,
pfevazné pouzivany jako fotokatalyzator, ale ma velmi Siroké
spektrum aplikaci. TiO, byl studovan jako sorpéni material
pro fadu t&zkych kovia'?, plynny jod a methyljodid®*. Nékolik
autord studovalo sorpci Eu na TiO; za riiznych podminek® .

V prezentované praci byl oxid titani€ity syntetizovan za
teploty blizké nule nasledujicim zptisobem: Ochlazena
destilovand voda s ledem se smichala s amoniakem (pH 9)
a TiOSO,. Nasledné se teplota smési zacala zvySovat az na
laboratorni uroven. Nakonec se vznikla srazenina odfiltrovala
a promyla vodou. Koneény produkt byl charakterizovan
pomoci rentgenové  difrakce, skenovaci elektronové
mikroskopie a Ramanovy spektroskopie, byla méfena velikost
pora a povrchu. Sorpéni vlastnosti vybranych radionuklida
(Cs*, Co*, S, Eu*, UO,*") byly stanoveny pomoci
vsadkové metody.

Kinetické experimenty ukazaly, ze sorpce probihd velmi
rychle pro vSechny pouzit¢ nuklidy. Byla stanovena
Langmuirova a Freundlichova izoterma. S vyjimkou Cs"
odpovidala sorp¢ni data jednotlivych nuklidi Langmuirové
izoterm¢. Z Langmuirovy izotermy byly odeéteny nasledujici
maximélni sorpéni kapacity: 0,69 mmol/g pro Cs’, 0,55
mmol/g pro Co*", 0,46 mmol/g pro Sr**, 0,48 mmol/g pro Eu**
a 0,48 mmol/g pro UO,*".
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4L-05
HOMOGENITA PLOSNYCH ETALONU
RADIOAKTIVITY (CMI)

KAROLINA FICENZOVA

Cesky metrologicky institut, OI - Praha, Radiova la, 102 00
Praha 10, Ceskd republika
kficenzova@cmi.cz

Vyroba plosnych etaloni radioaktivity se tidi Ceskou
technicku normou CSN ISO 8769. Norma zroku 1994
pfipoustéla maximalni standarni odchylku emisi v kazdé
meéfené casti celého zdroje 10%, pfi¢emz plocha dané casti
byla maximalné 10 cm®. Dle soudasné &eské technické normy
z prosince 2014 (cit.%) by standardni odchylka emisi v kazdé
méfené ¢asti celého zdroje neméla piekrocit 5%, a zaroven
kazda m&fena Gast musi mit plochu maximalng 5 cm®. Plosné
etalony se difve v CMI délaly metodou stifkani radioaktivniho
laku, dnes se nuklidy na podlozku nanasi perkem ve formé
roztoku. Na zédklad¢ vySe uvedenych zmén bylo provedeno
nové meéfeni homogenity a zaroven porovnani nami
vyrobenych plosnych etalond starou a novou metodou
a etalonu zahni¢niho vyrobce. Méfeni homogenity probiha
posuvem sondy ve dvou smérech. Tento posun stejné jako
celé méfeni je fizeno pocitaovym programem. Vyjimkou je
vySka umisténi sondy a velikost méfené ¢asti zdroje, které
jsou upravovany ruéné. Pro naSe méfeni jsme pouzili
maximalni povoleny rozmér méfené &asti 5 cm®. Toho bylo
dosazeno kolimatorem s vyiezem 25x20 mm, ktery je umistén
pfimo na sond¢. Kvuli prostoru mezi sondou a aktivni plochou
dochazi ke ztraté ¢asti impulzi rozptylem castic do prostoru.
Ve stedu aktivni plochy je tato ztrata nahrazena pfispévkem
z rozptylu ¢astic z okolnich ploch. Toto neplati na okrajich,
kde je jen prispévek castecny a ztrata do volného prostoru
neni nahrazena. To znamena, Ze na krajich aktivni plochy je
naméfeno vyrazné méné emisi, nez ve stfedovych Eastech.
Korekce téchto ztrat je provedena soustavou rovnic. Kazda
z nich je specifickd pro dané misto kraje aktivni plochy (pf.
hrana nebo stfed strany). Rovnice vychazeji z dat namétenych
pomoci plosnych etalonli o rozméru méfené casti (25x20
mm), které se k sobé postupné piikladaly, a tim se zjistil
vzajemny vliv jednotlivych ¢asti celého plosného etalonu.
Zéaroveh s témito méfenimi jsme ovéfili plnéni normy CSN
ISO 8769.
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4L-06
RADIACNE CHEMICK'Y VYZKUM V OBLASTI
BIOLOGICKO-MEDICINSKYCH APLIKACI

VILIAM MUCKA

CVUT v Praze, Fakulta jaderna a fyzikalné inzenyrska,
Katedra jaderné chemie, Biehova 7, 115 19 Praha 1, Ceskd
republika

viliam.mucka@fjfi.cvut.cz

Vyzkum v oblasti interakce ionizujiciho zafeni s zivou
hmotou je naplni oboru radiobiologie, pfesnéji fe¢eno radiaéni
biologie. Intenzivni rozvoj této oblasti jako celku v poslednich
desetiletich znamenal také rozvoj a rozsiteni jeji dil¢ich ¢asti,
coz pfirozené¢ vedlo a postupné vede kjisté samostatnosti
nekterych téchto sub oblasti. Jednou z nich je problematika,
kterd svym charakterem jiz, disledné vzato, pfesahuje ramec
radiobiologie orientované pievazné na ovlivnéni biologickych
struktur a jejich funkci ionizujicim zafenim. Tato oblast,
kterou Ize nazvat bioradia¢ni chemie klade diraz na chemické
aspekty souvisejici s interakci ionizujiciho (dnes vSak 1 UV)
zateni bud’ ptimo s biologickymi systémy, nebo s materidlem,
ktery je pouzivan v biologicko — medicinskych aplikacich.
V prvnim piipad¢ se jedna o ovlivnéni radiacné chemickych
procesi probihajicich v biologickych systémech chemickymi
agens, ve druhém jde o radia¢né chemickou piipravu nebo
modifikaci biokompatibilnich nebo biofunkénich materiald, ¢i
jinych materialt biomedicinské praxe.

Jednou z oblasti procesni bioradia¢ni chemie je oblast
studia vlivu chemickych agens na radiacni citlivost zivych
bunék. Jednim druhem takovych agens jsou vychytavace
radikald (zejména OH radikal), které patii mezi protektory,
tj. latky, které snizuji radiaéni citlivost bunék, na rozdil od
senzibilizatord zvysujicich tuto citlivost. Vyzkumu zejména
protektord je vénovana znagna pozornost'.

V nasich pracich®® byla a je pozornost vénovéana
metodice kvantitativniho vyhodnocovani ochrany bun¢k pred
ucinky ionizujictho nebo UV zéafeni prostfednictvim
vychytavaci OH radikdlt. Detailnimi experimenty bylo
prokazano, ze tento ochranny ucinek lze objektivné
a kvantitativné, se stejnou nejistotou, vyhodnotit pomoci dvou
ruznych veli¢in a a o, které jsou definovany vztahy o= (Ss —
So)/ Sy a o=1In Sy /In Ss, kde Sy a Ssjsou frakce bunék
ptezivajicich po ozafeni bez pfitomnosti a v pfitomnosti
vychytavace. Vyhodnost pouziti jedné nebo druhé veliciny je
dana podminkami experimentu (zejména ozafovani). Na
zaklad¢ vysledkt provadéného vyzkumu lze konstatovat, ze
vychytavace OH radikald, jako jsou methanol, ethanol, nebo
mravenc¢an, vyrazné snizuji radiacni citlivost  jak
prokaryotnich tak eukaryotnich mikroorganismd. Pfitom je
mozné konstatovat, ze kazdy vychytava¢ pasobi specificky.
Vétsi  ochranny ucinek pfitom vykazuji alkoholické
vychytavade a vétsi udinek byl pozorovan u bakterii nez
u kvasinek. Ukazuje se, ze ochranny ucinek zalozeny na
vychytavani OH radikalt souvisi s pfitomnosti kysliku
v ozafovaném systému a je nepiimo Umeérny rychlostni
konstanté reakce vychytavace s OH radikaly.
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Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 13-287218.
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Studovali jsme novy pfistup k radioaktivnimu znaceni
protilatky IgG M75 proti epitopu lidské karbonické anhydrazy
IX radionuklidy meédi. Lidska karboanhydraza IX je
membranovy enzym, ktery je vyznamné exprimovan
v nékterych  typech  hypoxickych nadorovych  bunék
aradionuklidy meédi nabizeji celou fadu diagnostickych,
terapeutickych a teranostickych moznosti. Protilatka IgG M75
byla 1Uspésné¢ konjugovdna s nekomerénim ligandem
fosfindtem, ktery byl vyvinut jako specificky chelator médi.
Metoda konjugace byla optimalizovana a poskytuje dobfe
reprodukovatelné vysledky. Konjugat pak byl oznacen dvéma
radionuklidy: ®'Cu (T, = 3,339 h ) a ®Cu (T, = 12,701 h).
Oznacené konjugaty byly testovany in vitro na bunéénych
modelech kolorektalniho karcinomu (HT-29). Ziskana data
svéd¢i pro to, ze u takto znaCené protilatky nedochazi
k vyraznému snizeni imunoafinity ke karbonické anhydraze
IX. Jde tedy o latku s potencidlem v zobrazovani nékterych
hypoxickych solidnich nadortt metodou pozitronové emisni
tomografie (PET).

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Univerzity
Karlovy, projekt ¢. 1752314. Priprava izotopii médi probéhla
na vyzkumné infrastruktuie CANAM Ustavu jaderné fyziky
AV CR, v. v. i. podporené projektem MSMT ¢ LM2011019.

LITERATURA
1. Chrastina A., Zavada J., Parkkila S., Kaluz S., Kaluzova
M., Raj¢ani J., Pastorek J., Pastorekova S.: Int. J. Cancer
105, 873 (2003).
2. Forque-Laffite M. E., Coudray A. M., Bréant B., Mester
J.: Oncogene. Cancer Res. 49, 6566 (1989).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016)

4L-08
MERANIE EXCITACNYCH FUNKCIi JADROVYCH
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Rez, Ceska republika
yaro.cervenak@gmail.com

Excitatné funkcie reakcii proténov na '“’Mo veduce na
9mTe a *Mo st dolezité pre pripravu *™Tc na cyklotrone. Ide
ojednu zo sPubnych alternativ ku generatoru *’Mo/*™Tc
zalozenom na *’Mo, ktory sa pripravuje v reaktore z vysoko
obohateného *°U.

Excitaéné funkcie reakcii protéonov na prirodnom
molybdéne veducich na *™*Tc boli pouzité ako monitory
v rozsiahlej databaze prac Levkovského. Ako sa ukazalo, boli
hodnoty G¢innych prierezov tychto reakcii vyrazne precenené.
Pre korekciu tohto inak spolahlivého zdroja dat je treba dobre
poznat' priebeh tejto excitacnej funkcie a navrhnut
odporu¢ané ucinné prierezy tejto reakcie pre monitoring
proténového zvizku. Uginné prierezy pre tvorbu *™Tc na
prirodnom molybdéne su délezité pri priprave tohto
radionuklidu, ktory sa pouziva ako stopova& ***Tc v Zivotnom
prostiedi.

Databazy jadrovych dat obsahuji mnoho experimentov
tykajucich sa reakcii proténov na "*Mo, tieto data su vsak
v mnohych pripadoch vyrazne rozptylené a nekonzistentné,
niektoré dokonca uplne chybaju.

V ramci IAEA Coordinated Reasearch Project ,,Nuclear
Data for Charged-Particle Monitor Reactions and Medical
Isotope Production® boli zmerané excitacné funkcie reakcii
natMo(p,X)%mTc’ QSgTC, 96m+gTC, 97mTC, 99mTC a 99M0
v intervale energii 6,9-35,8 MeV. Déta pre PmTe a *Mo boli
prepocitané z prvkovych na izotopové ucinné prierezy na
Mo s pouzitim aktualizovanych dat zastiipenia izotopov
v prirodnom Mo.

Namerané data boli nasledne porovnané s teoretickou
predpoved'ou kodu TALYS prevzatej zkniznice TENDL-
2015 a s publikovanymi u€innymi prierezmi pre tieto reakcie.
Pre vsetky identifikované radionuklidy boli vypocitané aj
vytazky v hrubom ter¢i.

Na zaver bola urobena selekcia publikovanych dat a boli
navrhnuté odporugané u¢inné prierezy reakcii '*Mo(p,2n)
99mTC, IOOMO(p,X)ggMO, natMo(p’X)%mﬂgTC a natMO(p,X)%mTC.

Tato praca vznikla aj vdaka podpore IAEA Coordinated
Research Project ,,Nuclear Data for Charged-Particle
Monitor Reactions and Medical Isotope Production* ¢. 17461
a vyskumnému zdmeru Akademie véd CR ¢ AV0Z10480505
na vyskumnej infrastruktire CANAM Ustavu jaderné fyziky
AV CR, v. v. i. podporené projektom MSMT ¢. LM2011019.
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PRIPRAVA, STABILIZACE A ZNACENI OXIDU
TITANICITEHO PmTe A Ra PRO NUKLEARNI
MEDICINU

PETRA MICOLOVA, EKATERINA KUKLEVA, EVA
MALKOVA, MARTIN VLK, PAVEL NYKL, MICHAL
SAKMAR, JAN KOZEMPEL

Fakulta jadernd a fyzikalné inzenyrskd, Ceské vysoké ucent
technické v Praze, Biehova 7, 115 19 Praha, Ceska republika
petra.micolova@fjfi.cvut.cz

Teranostické nosi¢e jsou perspektivni a Siroce
studovanou oblasti nuklearni mediciny. Volba vhodného
nosice je obzvlaste dilezitd pro radionuklidy preménujici se
alfa preménou, predevsim kvuli vysokym odrazovym
energiim uvolnénym v jejich disledku a stabilizaci dcefinych
produktd'.

Jednim ze studovanych material je i oxid titanicity.
Jedna se o material, ktery je zndm jako tzv. titanova béloba,
aje pouzivan v Siroké skale produktti — napf. aktivni slozka
opalovacich krémi, pigment ¢i  plnivo ve farmacii
a kosmetice.

Studovanou piipravou oxidu titani¢it¢ho byla hydrolyza
tetra-N-butyl  orthotitanatu v isopropanolu. S ohledem
na velikost ¢astic byla studovana i ptiprava TiO, ze zfedénych
roztokir’,

Z divodu rychlé agregace byla provedena fada
experimentt se stabilizatory velikosti ¢astic. Bylo vyuzito
detergentti ¢i polymert — urotropin, citronan sodny, glycerol
a polymerni stabilizatory. Velikost ziskanych nanocastic byla
studovana pomoci DLS. Radioaktivné znaCené nanocastice
byly také filtrovany pfes 0,22 um filtry.

Ke znaleni nanolastic bylo pouzito **"Tc jako
diagnostického radionuklidu a **Ra dezintegrujici kaskadou
alfa pfemén vhodnych k terapeutickym ucelim. Znaceni
probéhlo adsorpci na povrch pripravenych nosict a také
zabudovanim radionuklidu pfimo do struktury nosiée, v tomto
ptipadé byla hydrolyza provadéna v roztoku obsahujicim
zvoleny radionuklid. Vytézky znaceni byly v obou piipadech
vy$si nez 80 %.

U oznacenych nosi¢ti byly provadény studie jejich
stability in vitro — ve fyziologickém roztoku, krevni plasme
aséru — byly zjiStovany uvolnéné aktivity, které se
v jednotlivych intervalech pohybovaly pod 10 %.

Tato prace vznikla za podpory grantu TACR — TA03010027,

AZV CR - 16-305444 a SGS CVUT - SGSI16/251/
OHK4/3T/14.
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An alternative and robust method for the reduction of
double bonds by frustrated Lewis pairs (FLPs) will be
discussed. With its very mild reaction conditions, good to
excellent yields, absolute regioselectivity and the non-metallic
character of the reagent, it provides an excellent tool for 'H,
’H as well as *H chemistry'. It is a new strategy for the one-
pot synthesis of e.g. alcohols, amines and ethers selectively
labeled with heavy isotopes of hydrogen.
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l >500°C
H T, (~505 mbar)

N 9.0Ci/333 GBq
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N B

v R
TB(CoF2)s P

i) 1M HCI
20 min, r.t.

1h 1t
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SA = up to 27.1 Cilmmol
only specific labeling observed

Fig. 1. The first-ever examples of FLP-assisted tritium labeling

The authors thank the Czech Academy of Sciences for
financial support on this project (RVO: 61388963).
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The world demand for ultratrace analyses of
radionuclides with long half-lives has been increasing in
broad spectrum of fundamental and applied research areas.
The most sensitive tool for such analyses is the dynamically
advancing method of Accelerator Mass Spectrometry (AMS)
which enables the determination of more than 50 rare long-
lived radionuclides in isotopic ratios up to 107, which are not
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achievable by standard instrumentation'. In addition, sample
amount necessary for such analysis range usually from several
to several hundreds of milligrams, which gives this method
significant advantage in analyses of rare and valuable
samples. The unique properties of AMS are used in various
dating and trace analytical techniques in relation to
measureable (radio)nuclides — in dating studies in archaeology
and paleoecology, in climate, geological, hydrological and
atmospheric  research, nuclear industry and waste
management, safeguards systems, cosmogenic nuclides
production, and biochemical and pharmaceutical research.

AMS is a very powerful but technologically challenging
analytical method, which needs close collaboration between
chemists and physicists to produce quality results and making
full use of the sensitivity of the AMS. In addition it requires
precise, reproducible, and well defined methods for sample
preparation and proper sampling applied. From the chemical
point of view, reasonable integration of radiochemistry
separation and preparation methods into AMS sample
preparation results in quality samples/methods well suited for
high precision AMS measurements at further decreased
background and improved sensitivity.

The main AMS application is determination of "*C for
various environmental, industrial, pharmaceutical studies, and
of course radiocarbon dating. In these fields of study AMS
plays an irreplaceable and worldwide known role because of
precision, background suppression at the common levels of
isotopic ratios *C/"C < 107'? and lower. But there are other
nuclides which determination in various matrices is as much
exciting as dating or interpretation of past nature phenomena
using radiocarbon. At present, the most determined nuclides
for research and commercial applications are ¢, "Be, °Al,
3C1, 'Ca, '*°I and actinides.

The overview of current AMS dedicated and related
research in relation to various nuclides of interest will be
presented and discussed.

In the Czech Republic, Laboratory CRL of the NPI has
been focused on determination of '*C and radiocarbon dating.
Except radiocarbon analyses including analyses of the past
and present environment in the Czech Republic” and imissions
of nuclear industry®, the research is also focused on treatment
and dating of various samples related to e.g. archaeology and
paleoecology in collaboration with Institute of Archaeology
AS CR* Chemical part of the research is focused on
development of new graphitization method — procedure for
preparation of target carbon samples for AMS’. Such
procedure and its quality is crucial for reproducibility and
detection limits of the final AMS results. Now, the prepared
samples are measured in collaboration with known AMS
laboratories abroad — mainly in AMS laboratory in Debrecen.

Current AMS dedicated research at the CTU in Prague —
FNSPE is focused on measurement of **U%’. This minor
uranium isotope is produced in nature and natural *°U/>*U
isotopic ratios range from 107" to 10*. Due to human
activities in nuclear fuel industry, the 2°U/**U isotopic ratio
ranges in nature from 107 up to 107, #°U is used as tracer
isotope in the long term processes of mixing oceanic waters,
global fallout modelling, SAFEGUARDS programme
monitoring of nuclear materials, monitoring of neutron fluxes
in the earth crust, mixing of underground and surface waters
etc. The main tasks today deal with proper sampling and
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sample treatment and finding well suitable compound and
target matrix for U AMS measurement.

Lack of AMS in the CR limits the research areas and
AMS laboratories abroad are not able to fully saturate
Lhunger” of the Czech scientist for AMS analyses. Thus, our
contribution is an appeal on a closer collaboration in various
fields of expertise for support of Accelerator Mass
Spectrometry, thus contributing to a better use of its
potentials. An overview of plans to build a new AMS facility
in the Czech Republic will be introduced.
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The irradiated nuclear fuel is highly radiotoxic and has
to be contained for more than 100,000 years. Its radiotoxicity
is mainly dominated by transuranium elements, particularly
plutonium isotopes and so called “minor actinoids” (Am, Cm,
Np). For the recovery of uranium and plutonium from used
nuclear fuel, the PUREX (Plutonium and Uranium Reduction
EXtraction) process is industrially used. Liquid high active
waste generated from nuclear fuel reprocessing contains the
majority of these long-lived actinoids together with the bulk
of the fission products. The long term radiological risks
associated with this high active waste would be reduced very
effectively if Partitioning and Transmutation (P&T) strategy is
used. P&T combines chemical separation of long-lived minor
actinoids from the rest of waste with their transmutation by
means of the nuclear conversion into more short-lived or even
stable nuclides. For the transmutation of minor actinoids novel
nuclear fuels are under development based on ceramic
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(CerCer) or metallic (CerMet) matrices. These fuels will have
to undergo multiple recycling and will require novel
powderless methods of fuels production and methods for the
recycling of the fuel matrix materials.

The key process considered for the partitioning of minor
actinoids from high level waste is liquid-liquid extraction. In
recent years, many ligands have been developed that display
excellent selectivities for minor actinoids over lanthanoids. In
addition to sufficient selectivity toward the actinoids, any
extractant considered for full-scale application in partitioning
processes must fulfil several additional criteria such as good
solubility in organic phase, and high hydrolytic and radiolytic
stabilities. In the first part of the presentation, results of
studies of a series of soft N donor ligands such as BTBP
(6,6"-(5,6-dialkyl-1,2,4-triazin-3-yl)-2,2"-bipyridines) or
BTPhen type molecules, derived from BTBPs by replacing the
2,2'-bipyridine moiety with a 1,10-phenanthroline moiety, will
be presented.

The key process considered for the production of novel
CerCer and CerMet fuels is an advanced sol-gel process.
However, several alternative options are under development.
In the second part of this presentation, results of studies of
two procedures — radiation-induced preparation and PAN-
process — proposed for the production of precursors of such
fuels will be discussed. This part will be concluded by a brief
summary of the performance of a process developed for the
recycling of one of the potential matrices of the CerMet fuel —
the enriched metallic molybdenum.
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The Czech concept assumes that deep geological
repository (DGR) for spent nuclear waste will be built in the
rock massive at a depth of ~ 500 m below the earth’s surface.
The waste packages will be enclosed in steel-based canisters
placed in vertical or horizontal boreholes. The empty space
between the canisters and the host crystalline rock will be
backfilled with compacted bentonite. Granite is the host rock
considered.

Not only the model calculations themselves can prove
the safety. The input data for each of the DGR components is
compiled from archive sources, expert judgment and
supporting research and development. Furthermore,
supporting scientific research programme provides knowledge
and arguments, concerning description and evaluation of all
the features, events and processes, being present in the DGR
system.

In order to prove the long-term safety of the future DGR
over a period of 1 million years, the development of complex
safety assessment (SA) model employing GoldSim software
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has been under way since 2006.

The near-field model assumes the disposal of a total of
6000 carbon-steel canisters with a minimum container life-
time of 10,000 years. The scientific data about canister
material degradation are provided by an experimental
programme, studying potential materials (carbon steel,
stainless steel, copper and titanium) corrosion in contact with
bentonite under anaerobic conditions (in anaerobic box under
Ar atmosphere)'. Part of the research has been also held in-
situ in the real rock massive as a part of international project
MACOTE’.

The radionuclides are transported by diffusion through
the bentonite layer towards the rock compartment. The data
input for radionuclide migration through bentonite layers are
delivered from through-migration experiments, using
radioactive tracers in order to gain diffusion coefficient D,
data and evaluate available pore space for radionuclide
migration® — see example for conservative tracer on Fig. 1.
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Fig. 1. HTO profile and breakthrough curve on compacted
bentonite B75 to 1600 kg/m’ saturated in synthetic granitic water
and corresponding best-fit model®

Radionuclides are transported by means of groundwater
flow (advection) from the boundary with the near-field to
a preferential path within the geosphere.

Radionuclide migration processes are studied both in lab
(e.g.* and in-situ. Laboratory results can provide results for
well-defined conditions, however not being able to fully
reflect the conditions of the rock massive. The example of
scattered values of diffusion coefficients D. for different
granitic rocks is demonstrated on Fig. 2.
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Fig 2. Dependence of D, (m?/s) for HTO on rock porosity (%) for
representative samples of Czech granites“
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The supporting in-situ program is held either in the
underground research laboratory Josef (e.g. PAMIRE
project’) or in the Grimsel test site (project Long term
diffusion, LTD®)

The biosphere is modelled using four compartments
representing land (cultivatable and forest), the pond and a
river. The model represents a universal system that
corresponds to the current lifestyle of the Czech Republic.

The activities have been funded by SURAO, TA04020986 and
MPO TIP FR TI1/367.
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Difuzni koeficienty radiokontaminanti v kompakto-
vaném bentonitu jsou zasadni pfi hodnoceni bezpecnosti
hlubinného tlozisté (HU). B&hem dlouhodobého vyvoje HU
bude inZenyrska bariéra kompaktovaného bentonitu ovlivnéna
mimo jiné slozenim podzemni vody, které povede ke zménam
v bobtnavosti, hydraulické vodivosti, mineralogie, sorpéniho
potencialu, které ovlivni rychlost migrace radionuklid">.

Tato prace se zabyva stanovenim difuznich koeficienti
HTO a 'I' v &eském komerénim bentonitu nasyceném
granitickou (SGW-UOS) a cementovou (ECW) vodou
v prinikovém uspofadani experimentu. Vysledky jsou
zobrazeny v Tabulce I.

Stanovené hodnoty efektivnich difuznich koeficientl
v bentonitu nasyceném cementovou vodou byly pfiblizné
dvakrat vy$$i ve srovnani s bentonitem nasycenym
granitickou vodou. Tyto rozdily v difiznim chovani jsou
pfisuzovany rozdilnému zastoupeni bivalentnich kationti
v mezivrstvi montmorillonitu (stanoveném pomoci Cu(Il)-
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trienu), rozdilné porozité (stanovené gravimetricky) a rozdilné
referenéni difuzivit€ v granitické a cementové vodé
(stanovené na poréznich fritach).

Tabulka I

Stanovené hodnoty efektivnich porozit e+ a efektivnich
diftznich koeficient D, pti danych objemovych hmotnostech
bentonitu py

Typ Stopovac pd Eeff D,

vody [kgm™] [-] [m’s™']

SGW- HTO 1530 0,46 8,4x107"!

uos 1257 1550 0,03  24x107"?

ECW HTO 1 490 0,48 1,8x1071°
1By 1510 0,03  49x10™2

’

Tato prdce je zéasti vysledkem reSeni projektu Spravy ulozist
radioaktivnich odpadii ,, Vyzkumnd podpora pro bezpecnostni
hodnoceni hlubinného ulozisté a zcasti resenim Studentské
grantové soutéze CVUT ¢ SGS16/250/0HK4/3T/14.
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Biosorbenty na baze myceli hub vykazuji S$pecifické
vlastnosti, ktoré sa mozu odvodit od chemickych
Struktar ,,stavebnych jednotiek myceli a od ich pevnosti'.
Vtomto zmysle sa moézu vlastnosti vysledného sorbentu
modifikovat. Celkovy charakter sorpénych vlastnosti zavisi
od funkénych skupin biosorbentu po vhodnej modifikacii.
Selektivita biosorbentu ako celku je dand zlozkami ako su
proteiny a polysacharidy, ovplyviiuju mechanické i retenéné
vlastnosti. Cielom prace bola priprava biosorbentu
z drevokaznych nelupenatych a chorosovitych hub
s nasledovnou vhodnou modifikdciou pre pripravu sorbenta
vhodného na separaciu radionuklidov. Priprava povrchovo
modifikovaného sorbentu sa realizovala v otvorenom
systéme’. Drevokaznd huba bola pomletd a postupne
modifikovand za pomoci chloridu Zelezitého, siranu
mednatého a hexakyanozeleznatanu draselného. Vysledny
produkt bol suseny vsuSiarni pri 40 °C. Modifikovany
biosorbent bol nasledne pouzity na charakterizaciu sorpénych
vlastnosti pomocou vhodného radionuklidu.

Ako prvé sa testovala moznost sorpcie *’Cs a ®Co, ako
aj Casova zavislost adsorpcie od doby premieSavania so
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sorbentom. Odobralo sa 0,05 g modifikovaného biosorbentu
do centrifugacnej skimavky, nasledne sa pridalo 10 ml
destilovanej vody a 200 uL "*’Cs a ®Co s aktivitou 20 Bgq.
Sledovala sa Casova zavislost adsorpcie vybranych
radionuklidov od doby premieSavania so sorbentom
Nasledne sa odobralo na gama spektrometrické meranie 10 ml
roztoku a stanovilo sa percento adsorpcie. K sorpcii dochadza
pomerne rychlo, uz vprvych minttach kontaktu, *’Cs je
sorbované vo vicsej miere ako *Co. Az 90 % "'Cs sa
sorbovalo na pripravenom sorbente.

V dalSej Casti prace sa testovalo vhodné prostredie pre
adsorpciu v poradi deionizovana voda a nasledne prostredie
HCl aHNO; s koncentraciou v rozsahu 0,01-9 mol dm™.
Gama spektrometrickym meranim sa zistilo, ze je az 92 %
BCs a 85 % “Co je adsorbované na pripravenom sorbente
v §irokom rozsahu pri pH (1-9). Mierna desorpcia **Co
nastala pri pouziti HCI s koncentréciou niz§ou ako 1 mol dm™.
Kompozitny sorbent vykazoval vysoku schopnost’ adsorpcie
37Cs aj pri vyssich koncentraciach HCL. Z vysledkov vyplyva,
7ze koncentracia HNO; ma vacsi vplyv na desorpciu
radionuklidov vo ako HCI. V prostredi HNO; sa cézium
vymyva vo vicSej miere ako kobalt najméd v rozsahu
koncentrécie kyseliny 1-2 mol dm™.

V d’alSom experimente sa Studovala moznost’ adsorpcie
nielen Cs* a Co*', ale aj dalich dvojmocnych kationov Ba®"
aSr*" . Na sledovanie vytazku boli do roztoku pridané aj
stopovacie radionuklidy '**Ba a¥Sr. Zistilo sa, Ze pri
pH (4-9) doslo kucinnej adsorpcii vSetkych testovanych
radionuklidov. K desorpcii 3°Sr a **Ba doslo pri pouZiti slabo
kyslych roztokov s pH (1-2,5). V kyslych roztokoch sa
sorbovalo len ’Cs. Pri pH 9,8 sa desorbovalo 25 % 13384
a50% 'YCs. Z vysledkov vyplyva, Zze pripraveny
impregnovany sorbent z drevokaznej huby je vhodny na
sorpciu 33Ba, ¥sr, ¥7Cs a “Co v §irokej oblasti pH 4-9.
V kyslych roztokoch sa ¥*Sr a **Ba nesorbuje, ale dochadza
k &iastoénej sorpcii “Co a uplnej sorpcii *’Cs.

Praca bola realizovana vdaka grantu UK/119/2016.
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Room temperature ionic liquids (RTILs) are organic
salts with a melting point bellow 100 °C, made of bulky
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organic cations and organic/inorganic anions. Currently,
RTILs are considered as promissing extraction media for
various separations processes, therefore they are investigated
as possible replacements of volatile organic compounds
(VOCs) that are widely used today. Their properties such as
negligible vapour pressure, ability to solvate organic,
inorganic and polymeric materials, high ionic conductivity,
high thermal and radiation stability, tuneable hydrophobicity
etc. are valuable inthe field of radioactive waste treatment
and radionuclide separations. The potential for use of
hydrophobic RTILs in decontamination of liquid radioactive
waste (LRW) is emphasized with possiblity of their recycling.

Although RTILs provide enormous variety of structures,
extraction studies predominantly concern on the imidazolium

family. Imidazolium ionic liquids are wusually made
of methylimidazolium cations with a grafted alkyl chain
of various lenght ,n“ — [C,mim]'. From great amount
of methylimidazolium  cations, ethyl- and  buthyl-

methylimidazolium has been chosen — [C,mim]" and [C,;mim]".
Along the bulky cation, one of the various anions, such as [CI],
[PF¢], [BF4], [TfO], [NTf;] ..., may be used. As the anion
[NTf,]” makes the RTILs very hydrophobic and its
combination with methylimidazolium cation makes the RTIL
mainly highly thermally and radiation stable, [C,mim][NTH;]
and [Cymim][NTf,] RTILs have ©been selected
for the investigation of radionuclide separations from liquid
radioactive wastes.

Table I
Physical properties of selected room temperature ionic liquids

RTILs my, [°C] v [cP] at 25 °C
[Comim][NTf] -16 35.55
[Csmim][NTH1] —4 61.14

my, — melting point; v — viscosity

Within the above scope, the main aim of this research is
to develop a new method for separation and concentration of
radionuclides suitable for decontamination a decomissioning
procedures and based on ionic liquids. In this research,
europium has been selected as a representative of lanthanides
and radionuclides of interest.

The liquid-liquid extraction experiments have been
carried out under the various concentrations of nitric acid
ranging from 10~ up to 4 mol dm™ containing citric or oxalic
acid in concentrations 10 mol dm™ in aqueous phase. As the
organic phase, pure RTILs or solutions of CMPO extractant in
RTILs ranging from 0.5 up to 5 mmol dm™ were used.

The sets of extraction experiments is aimed to determine
the preferable RTIL and compare used complexing agents for
further study under the more specific conditions.

The results shows that CMPO solution in [Comim]
[NTf,] extracts Eu from HNOj; solution better than CMPO
solution in [Csmim][NTf;]. The higher distribution ratio was
observed when higher CMPO concentration in ionic liquid
was used.

This work was supported by grant project of the Technology
Agency of the Czech Republic TH01020381.
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STANOVENI KINETICKYCH PARAMETRU
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POMOCI MIKROFLUIDNI SLUG-FLOW METODY
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I{JCH FJFI-CVUT v Praze, Biehovda 7, 115 19 Praha 1,
Ceska republika
pavelbartl80@gmail.com

V souCasné dobé se vyviji mnozstvi kapalinové
extrakénich procesii spojenych predevs§im s piepracovanim
ozateného jaderné¢ho paliva. Pred jejich primyslovou
implementaci je nutné tyto procesy optimalizovat a pfipadné
i mit moznost vytvaret jejich funkéni modely. Pro tyto ucely
je velmi vyhodné znat kinetické parametry daného procesu,
jako jsou konstanty pfevodu hmoty na mezifazi, polocas
extrakce nebo kinetické konstanty extrakce.

pFluidic Extraction Kinetics 1) known area

2) fast mixing
3) rapid phase sep.

Phase
Separation

Aqueous
Droplet

\ /
' JEN J \ il

Existuje spousta konvenc¢nich technik pro studium
pfevodu hmoty na mezifazi, avSak vétSina z nich neni schopna
bud zajistit dostate¢nou rychlost michani, anebo stanovit
mezifazovou plochu. Pravé v tomto tkvi hlavni vyhoda slug-
flow mikrofluidiky. Pfi spravném nastaveni jsou v kapilafe
tvofeny tzv. slugy a plugy (viz obr.), jejichz optickym
méfenim jsme schopni vypocist mezifazovou plochu. Navic,
diky pohybu slugu dochazi ke tfeni o sténu kapilary, a je tak
zajisténo velmi rychlé a G¢inné michani. Dalsi vyhodou této
techniky je, ze diky praci v mikroméfitku se generuje
minimalni mnozstvi radioaktivniho odpadu.

V této praci se zaméfime na podstatu celé metody.
Ukézéna bude jak fyzikalni vyhoda mikrofluidiky, tak jeji
snadnd implementace na kinetické rovnice, znichz plynou
vySe zminéné cenné parametry. Ukdzan bude rovnéz
mikrofluidni systém, ktery je pro tyto ucely pouzivan na
Katedfe jaderné chemie, FIFI-CVUT v Praze.

Organic
Phase
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4L-18
STUDIUM ALTERNATIVNICH ELUCNICH CINIDEL
PRO DIPHONIX RESIN
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Prace byla zamétena na experimentalni stanoveni
separacné-extrakénich  vlastnosti  pevného  extrahentu

DIPHONIX (Eichrom Industries, USA) v zavislosti na
pouzitém elucnim Cinidle. Extrakéni vlastnosti byly testovany
pro plutonium, americium, curium a uran. Jako mobilni faze
byly pouzity kyseliny chlorovodikova a dusi¢na o ruznych
koncentracich. Cilem prace bylo nalezeni nejvhodnéjsi
kombinace mobilni faze a elu¢niho ¢inidla, ktera by vedla
k nejvyssi vytéznosti. Dostupné literarni zdroje uvadéji jako
nejcastéji pouzivané eluéni ¢inidlo kyselinu
1-hydroxyelthylidendifosfonovou (HEDP, Etidronic Acid).
Na zakladé¢ reSerSe byly vybrany slouceniny, které jsou znamé
svymi komplexotvornymi vlastnostmi, jako jsou soli kyselin
Stavelové a citronové o ruznych koncentracich. Aktivita
vzorku ziskanych eluci byla méfena pomoci kapalinové
scintila¢ni spektrometrie.

4L-19
SORPCE UM]}:LYCH RADIONUKLIDfJ
V HYDROSFERE — DISTRUBUCNI KOEFICIENT

EVA JURANOVA™", EDUARD HANSLIK?®

“ Vyzkumny ustav vodohospodarsky T. G. Masaryka, v.v.i.,
Podbabska 30, 160 00 Praha 6, b Univerzita Karlova v Praze,
Prirodovédecka fakulta, Ustav pro Zivotni prostedi, Albertov
6, 128 43 Praha 2, Ceskd republika

eva_juranova@vuv.cz

V ptipadé radioaktivniho zne€isténi povrchové vody
jsou kontaminanty unaseny spolu s vodou a migruji podél
toku feky. Béhem této migrace mohou byt radionuklidy
fixovany na pevné soudasti hydrosféry'. Dlouholeté
zkuSenosti ukazuji, Zze sorpce hraje pfi migraci vyznamnou
roli*?.

Cilem bylo popsat vliv sorpce na kontaminaci vodniho
prostiedi v dusledku hypotetické tézké havarie jaderné
elektrarny.

Jako parametr popisujici sorpci radionuklidii na pevné
¢asti hydrosféry byl stanoven distribuéni koeficient, ktery
uddvad rovnovazné rozdéleni radionuklidu mezi pevnou
avodnou fazi. Svyuzitim vsadkového  usporadani
experimentli byla stanovena sorpce pro systém sediment-voda
v profilech na Vltaveé a Labi.

Distribuéni koeficienty se pro sedimenty ve sledovanych
profilech pohybovaly v rozmezi od desitek do tisici I’kg.
Obecné lze konstatovat, Ze hodnoty distribuénich koeficientl
v systému sediment-voda se pro sledované radionuklidy
snizuji v potadi: '*Ce > **Cs > 1**Ba >*"'Am > “Co > ¥Sr >
B %Ce je tedy na sedimenty sorbovan nejvice, "'
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nejméné. Protoze jsou ale v rtznych profilech zjistovany
velmi rozdilné hodnoty, mize se toto potfadi v rlznych
lokalitach lehce liSit.

Sorpce umélych radionuklidii na sedimenty je ovlivnéna
fadou faktord, proto byly analyzovany vztahy sorpcnich
vlastnosti a sloZeni sedimentti. Vyznamny vliv na sorpci *°Sr
se podatilo zjistit v pfipadé¢ zrnitosti a obsahu organické
hmoty v sedimentech. Mineralogické slozeni (obsah kiemene
a Zivei) vyznamné ovlivitovalo sorpei v piipadé **Ba a **Cs
a dale byla nalezena zavislost sorpce *°Ce na obsahu
prachovych ¢astic. 'V ostatnich pifipadech byl vliv
sledovanych charakteristik kvality sedimentli zanedbatelny
nebo nizky. To mulze znamenat, ze v danych systémech
vodniho prostfedi existuje velké mnozstvi faktorl, které
pusobi spole¢né a Ize je jen tézko odlisit.

Jednoduché zobecnéni vztahtt sorpce radionuklidi a
kvality sedimenti neni ve vétSiné pfipadi mozné a je nutné
posuzovat cely systém komplexné.
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TREATMENT OF LARGE VOLUMES OF LIQUID
WASTES, BEING PRODUCED BY SEVERE

NPP ACCIDENT
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LORANT SZATMARY®, PAVEL FRANTA®,
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a.s.,Duhovd 6, Praha 4, Ceskd republika
vaclava.havlova@ujv.cz

The post-accident measure demand has raised after
Fukushima Daichi accident. One of the main challenges was
related to treatment of large volumes of the highly radioactive
waste waters, being generated during the severe accident
mitigation. Therefore UJV ReZ in the cooperation with CEZ,
a.s. has started an attempt to review the concept and design of
a modular device, dedicated to treatment of radioactive
contaminated water, being hypothetically produced during the
VVER 440 and 1 000 NPPs severe accident.

In the first step the source term from both types of NPPs
in Czech republic, i.e. VVER 440 was revised and
recalculated"”.

The results of revised source term then were used as the
input for development of modular device for liquid waste
treatment. The most important contaminants in the coolant
solution would be Cs and Sr radioisotopes, altogether with
actinides.

The development of such a modular system had started
in late 80ties’. The previous experience was revised and
extended, including recent informatione, e.g. Three Mile
Island and Fukushima Daichi accidents, accompanied also
with short term experimental research. Based on that the
treatment procedure in the modular device was proposed. The
apparatus has been developed as an integral part of the
implementation of Fukushima Daichi post- accident measures
in VVER units.

The volume of treated water is expected to be
3 000 m’, presuming that the treatment of the contaminated
water would start 6 months after the successful stabilization of
the accident progression. However, the volume of treated
water can be increased by scaling of the modular system. The
chemical composition of the treated solution is further
important input information for concept development.

The apparatus itself consists of several columns with
various sorbent materials, dedicated to the type of
radioisotope to be eliminated. The various types inorganic
sorbent were tested in the past, in order to determine sorption
properties. The zeolites sorbents demonstrated the best
sorption properties for caesium. The capabilities of these
zeolites can be improved by the modification with
hexacyanoferrate. The effectiveness of the sorbent seems to
be crucial for further planning of sorbent column
transportation, storage and processing. It can be influenced by
composition of processed solution (content of Na, K,
alkalies), by irradiation from processed radionuclides, by
temperature, being emitted by sorbed radionuclides e.g.

The columns can be utilized for both sorption and
vitrification, in which case the sorbent can be mixed with
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glass substrate. Thus, it can be vitrified afterwards without
any further manipulation with the highly radioactive sorbent.
Finally, the sorptive capacity of columns has been
assessed in order to determine the amount of radioactive
waste produced and to evaluate further steps in planning of
waste management. It is clear that in case of such a severe
NPP accident the capacity of both existing and planned
radioactive waste repositories will not be sufficient.

The activities have been funded by CEZ, a.s.
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In industry, there is need to control a limit concentration
of heavy metals to maintain safety and good economy of the
process.  Nowadays, there are several techniques for
removing metals; precipitation-filtration, ion exchange,
reverse osmosis, oxidation-reduction, solvent extraction and
membrane separation. The most common is ion exchange
because the sorbents can be easily recovered and reused by
regeneration operation’.

Corrosion, which can be caused by heavy metals, is one
of important factors in power plant safety. From time to time,
it is essential to use the decontamination solutions in order to
protect materials at power plants. One of the used
decontamination process, in neclear power industry, is called
AP-CITROX. The AP-CITROX procedure is an eight-step
process, including an oxidizing pre-treatment of the surface
with alkaline potassium permanganate followed by washing
with a concentrated mixture of citric and oxalic acids to
remove the contaminated surface layer, and washing with
demineralized water before, between and after each stepz’3 .
The decontamination solution contains complexes with
following metals: zinc, cobalt, nickel, copper, iron and
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manganese. Further processing and storage of the used
decontamination solutions is then dependent on its
radioactivity, therefore it is convinient to remove radioactive
compounds from the solutions.

According to previous studies various types of sorbents
(weakly acidic cation exchanger, chelating sorbents, weakly
basic anion exchanger) can be used for removal of heavy
metal ions from water and industrial wastewaters using ion
exchange technique®™. In this study chelating sorbents and
weakly acidic cation exchangers were used.

Chelating sorbents are a special type of sorbents. These
sorbents are selective to metal ions in appropriate pH value.
These sorbents adsorb metal ions with combination of ionic
and coordination interactions instead of electrostatic
interactions®.

The aim of this study was to provide experiments with
chosen sorbents and find suitable operating conditions for the
separation of nickel from aqueous solutions of citric acid.

For the separation of metal from decontamination
solutions of citric acid were chosen five different types of
commercial sorbents: Amberlite IRC 748, Amberlite IRC 747,
Amberlite IRC 86, Lewatit Mono plus TP207, Lewatit
CNP8O0.

The authors gratefully acknowledge the financial support
from the Research centre Rez, project SUSEN and financial
support from specific university research (MSMT No
20/2015).
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Prezentovana praca bola zamerand na vypracovanie
experimentalneho algoritmu na separaciu antropogénnych
transuranovych radionuklidov 2*’Np a **'Pu vo vzorkach pddy
apopola zryb. Vypracovanie metodiky bolo primarne
zamerané na aplikdciu metdd vychadzajicich z vlastnosti
extrakénej chromatografie, priCom doraz bol kladeny na

separaciu  vzorick pomocou komeréne dodavanych
extrakénych  materidlov  z portfélia  firmy  TrisKem
International'.

Samotné postupy radiochemickej analyzy boli priebezne
modifikované a optimalizované podla typu vzorky, resp.
pozadove] matrice vzorky s dorazom na dosiahnutie ¢o
najvysSej efektivity pri ¢o mnajmenSom pocte krokov
a pouzitych chemikalii. Findlna a prezentovana radiochemicka
procedura je vysledkom kombinacie dvoch algoritmov, ktoré
predstavuju  separaciu  radionuklidov na extrakénych
materidloch TEVA® resin a TRU resin od firmy TrisKem
International.

Stanovované  izotopy neptunia boli  selektivne
zachytavané na sorbente TEVA® resin v oxidadnom stupni 4+.
TRU resin bol pouzity pre purifikaciu izotopov plutdnia od
pripadnych interferujticich radionuklidov Am a Th.

Na stanovenie vytazkov radiochemickej separacie
radionuklidov Np a Pu boli do vzoriek priddvané stopovacie
radionuklidy **’Np a 2**Pu s verifikovanou aktivitou. Priprava
stopovacieho radionuklidu ***Np musela byt realizovana pred
kazdou radiochemickou analyzou, priCom pouzity izotop
stopovacie radionuklidu  bol pripravovany  separaciou
zmaterského  radionuklidu  **Am, ktory  dosahuje
radioaktivnu rovnovahu s *Np v priebehu dvadsiatich dni.
Hodnota aktivity *’Np sa stanovovala spektrometriou
emitované gama ziarenia.

Hodnoty priemernych vytazkov chemickej separacie
ZNp boli stanovené pre energiu Ziarenia gama 277 keV, kde
hodtzlota vytazku dosahovala 69,3 % a pri 228 keV bol 65,9 %
(cit.”).

Vysledky uvodnych experimentov separdcie Pu a Np
realizované na modelovych vzorkdch boli aplikované na
vzorky zporovnavacich merani NPL AH-B08069 (2008)°
obsahujuce  zmes alfa-radionuklidov s deklarovanymi
hmotnostnymi aktivitami s cielom modifikovat’
a optimalizovat  komplexnost  verifikovanej separacnej
metddy.

Hodnoty radiochemickych vytazkov pri aplikacii
navrhovaného radiochemického separacného postupy boli
relativne vysoké, pre 239.240py, 95,0 + 3,5 % a pre z 7Np 87,9 +
3,0 %.

Validacia metddy bola prevedend aplikovanim nami
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modifikovanych separa¢nych postupov na referencnom
materidli TIAEA-375" a IAEA-414° poskytovanych
International Atomic Energy Agency (IAEA).

Porovnanim  nami  ziskanych  experimentalnych
vysledkov a naslednou kalkulaciou stanovenych
hmotnostnych aktivit bola potvrdend zhoda s hodnotami
deklarovanymi IAEA. Zaverom prace bola robustnost
a aplikovatelnost’ finalnej verzie separanej procedury
overovana jej aplikaciou pri radiochemickej analyze vzorky
kontaminovanej zeminy, ktord je doCasne uloZzena v areali
Jadrovej elektrarne Al Jaslovské Bohunice, priCom
vysledkom tychto experimentov bolo stanovenie hmotnostnej
aktivity sledovanych radionuklidov, ktorych pritomnost’ bola
aj predpokladand a ziroveit sme potvrdili vhodnost nami
navrhovaného postupu radiochemickej analyzy aj na matrice
realnych vzoriek.

LITERATURA
1. TrisKem International, na internete: http://www.triskem-
international.com/iso_album/
technical doc_general v6 en_ht web.pdf (2016).

. StriSovska J., Drabova V., Kuruc J.: J. Radioanal. Nucl.
Chem. 298, 1179 (2013).

. Harms A., Gilligan CH.: Environmental radioactivity
proficiency test exercise 2008. National Physical
Laboratory, Teddington 2009.

. International Atomic Energy Agency: Reference sheet.

Reference material IAEA-375 Vienna : IAEA (2000).

Pham M. K., La Rosa J., Lee S.-H., Povinec P. P.: Report

on the worldwide intercomparison. Monaco : IAEA-

MEL (2004).

4P-04
SNi,ZENi BADIA(’INi,CITL,IVOSTI BUNEK
OZAREN\gCH UV ZARENIM POMOCI
VYCHYTAVACU OH RADIKALU

BARBORA NEUZILOVA, VILIAM MUCKA

CVUT v Praze, Fakulta jadernd a fyzikdlné inZenyrska,
Katedra jaderné chemie, Biehova 7, 115 19 Praha 1, Ceskd
republika

b.neuzilova@gmail.com

Zivé organismy tvoii zhruba z80 % voda. Jejich
ozafovanim ionizujicim zéafenim dochézi kradiolyze vody
a vzniku OH radikald, které jsou pro zivé buiky toxické. Mezi
vychytavace  téchto radikalt patfi napfiklad methanol
a ethanol, které snizuji radia¢ni citlivost bungk'.

Tato studie se zabyva mirou snizeni radiaéni citlivosti
kvasinek Saccharomyces cerevisiae DBM 272 ozafenych UV
zatenim vychytavanim hydroxylovych radikali methanolem
a ethanolem. Ozafeni bylo charakterizovano nominalnimi
davkami, které se pohybovaly v intervalu 1-3,5 Gy
adavkovou rychlosti 45,6 Gy/h vztazenou na jodid/
jodi¢nanovy aktinometr. Jako zdroj UV zafeni slouzila
nizkotlaka rtutova vybojka Philips TUV 11W, UV Technik
Meyer, GmbH. Mira ochrany bunék vychytavanim OH
radikalti byla definovana jako smérnice zavislosti poméru
ptirozenych logaritmi  frakci pteziv§ich bunék bez
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vychytavace a s vychytdvatem na vychytdvaci u€innosti
vychytavace.

Bylo prokdzano, Ze ochranny ucinek zplsobeny
vychytavanim OH radikali roste linedrn¢ s vychytavaci
ucinnosti vychytavace a nezavisi na davce UV zafeni. Dale
lze konstatovat, ze methanol se zdad byt GCinngsim
protektorem nez ethanol, podobné jak tomu bylo pfi ozafovani
7ivé kultury zafenim gama®.

SGS14/207/

Tato prdace vznikla

OHK4/3T/14.

za podpory grantu
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Vliv ionizujiciho zafeni na zivé bufiky lze ovlivnit
mnoha parametry, mezi které patfi i davkovy piikon
ionizujiciho zafeni'.

Predlozena prace byla zaméfena na studium zavislosti
miry snizeni radiacni citlivosti bakterie Escherichia coli DBM
3125 vychytavanim OH radikali na davkové rychlosti gama
zateni. Pouzitym vychytavacem OH radikalti byl ethanol.
Jako zdroje gama zafeni byla pouzita dvé zafizeni
s radionuklidem ®Co , a to Gamacell 220, ktery bylo mozné
pouzit do davkové rychlosti 45,1 Gy/hod, a Chisostat pro
aplikaci vysSich dévkovych rychlosti. Aplikované davkové
rychlosti byly 1,8; 12,6; 17,2; 30,3; 33,2; 45,1; 60,0 a 75,0
Gy/hod. Namétené hodnoty pfi téchto davkovych rychlostech
byly konfrontovany s dfivéjSimi daty ziskanymi pfi
davkovych rychlostech 30,0; 54,0 a 70 Gy/hod. Taktéz byl
orientatné provéfen mozny vliv hypotermie na ochranny
ucinek vychytavace. Ochranny G¢inek vychytavace zalozeny
na vychytavani OH radikald byl definovan jako smérnice
k zavislosti poméru pfirozenych logaritmt frakei ptezivsich
bun¢k bez vychytdvace as vychytavacem, na vychytavaci
ucinnosti vychytavace.

Bylo zjisténo, ze veli¢ina k linearné roste s davkovou
rychlosti v celém méfeném intervalu davkovych rychlosti
anezavisi nadavce. Dale bylo zjisténo, ze hypotermie
(2 hodiny pfi 0 °C) neovlivni hodnotu ochranného G¢inku k.
Namétené vysledky vykazovaly dobrou opakovatelnost
i reprodukovatelnost.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR 13-28721S.
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Casovo rozlisend laserom indukovani fluorescenéna
spektroskopia (TRLFS) je rychla a citlivd metéda vhodna i na
stanovenie nizkych koncentracii prvkov v roztoku, ktorych
Studované formy vykazuju po oziareni luminiscencné
vlastnosti (v praxi sa jedna hlavne o lantanoidy a aktinoidy —
Eu, U, Am apod.). V ramci stanovenia koncentracie uranu
bolo vo vyskume pre dosiahnutie lepSich luminiscenénych
vlastnosti pouzité jednak komeréne dostupné komplexacné
¢inidlo Uraplex®, ale ikyselina fosfore¢na. Ich ulohou je
fixovat’ urdn v jednom, fosfore¢nanovom komplexe, ktory ma
dlha dobu luminiscencie a znizit’ tak celkovy efekt matrice na
stanovenie koncentracie. Zasobné roztoky boli tvorené
dusi¢nanom, chloridom alebo siranom uranylu o koncentracii
100 pg U/l a to v kyseline dusi¢nej alebo sirovej. pH roztokov
sa pohybovalo vrozmedzi 1,35-1,43. Uran sa za tychto
podmienok nachadza v oxida¢nom stave +6 vo forme uranylu.
Intenzita luminiscencie adoba dosvitu boli Studované
v roznych zlozeniach roztoku ato bez alebo v pritomnosti
matrice (Na’, NO;, CI) scielom uréif mieru vplyvu
stanovenej koncentracie U pouzitim komplexacnych Cinidiel
v pritommnosti matrice. VInova dizka budiaceho Ziarenia bola
s ohl'adom na absorpéné vlastnosti uranylu 418 nm.

V tabul’ke I sa nachadzaju experimentalne ziskané doby
dosvitu uranylového komplexu v kyseline dusi¢nej za pouzitia
H;PO4 v pritomnosti vybranej matrice. Z tabulky je zrejmé,
ze chloridovd matrica (ClI” i6ny) spoOsobuje zhaSanie
luminiscen¢ného signalu.

Tabulka I
Dosvit UO,>" vUO,(NO;), v HNO; za pridavku H;PO,
v réznych matriciach

Matrica T£5 [pus]
— 94,4+1,9
NaNO; 92,1 £1,6
NaCl 0,50 + 0,02
2,37 +0,01
Kombinaciou soli  uranylu, pouzitych kyselin
a komplexacnych ¢inidiel s matricami boli stanovené

koncentracie uranu v zavislosti na intenzite luminiscenéného
signalu ako i doby Zivota vytvoreného komplexu.
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V suvislosti s postupujucim trendom globalizacie
a zaradenim sa Slovenska do Eur6pskej Unie sa zvySuju
naroky na kvalitu prace a jej garanciu. Aj radiochemické
laboratoria, ktoré chcu byt garantom kvalitne vykonanych
radiochemickych analyz, musia pracovat na zaklade
uznavanych medzinarodnych $tandardov a v optimalnom
pripade so zavedenym systémom manaZérstva kvality">. Ich
kompetentnost’ ma byt postidena nezavislou institiciou, tzv.
tretou stranou, ktorou je obvykle narodny akreditacny organ,
ktorym je u nas Slovenskd narodna akreditacna sluzba

(SNAS).
Tento prispevok si kladie za ciel' poskytnut’ prehlad
onarokoch  kladenych na kontrolu kvality (QA)

v akreditovanom radiochemickom laboratoriu. Taktiez berie
na zretel poziadavky zakaznikov (nielen zo Slovenka
a Ceskej republiky ale aj inych krajin EU) tykajiice sa rozsahu
radiochemickych analyz. Tieto poziadavky totiz urcuju
radiochemickému laboratériu  pripadnt nutnost zmeny
v rozsahu akreditacie.

Z niekol’koro¢nej $tatistiky vyplyva, Ze na zabezpe€enie
kvality skuSok (radiochemickych analyz) AL vykona cca
30 % zo zaznamenanych merani v prislusnom roku. Tato
skutoénost’ a poziadavka na vysoko-kvalifikovany personal, ¢i
kvalita pouzivanych chemikalii (a mnoho d’alSich poziadaviek
vyplyvajlcich z normy STN EN/IEC 17025:2005) v AL, tak
priblizuje pripadnému zakaznikovi o vykon akreditovanej
skusky nakladnost’ objednanych analyz.

V prispevku je d’alej Statisticky je spracovanych 5 rokov
merani vzoriek rézneho povodu a matrice so zameranim sa na
poziadavky  zakaznika aich  premietnutic v rozsahu
akreditacie AL.
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X-ray induced photodynamic therapy (PDTX) is a novel
method for cancer treatment. It uses composite nanomaterials,
based on the nanoparticles conjugated with a photosensitizer
molecule, as a tumor-destroying agent. The PDTX agent
accumulates preferentially in target cells; subsequently the
external X-ray irradiation excites the scintillating
nanoparticles which emit secondary radiation and activate
photosensitizer (PS) molecules. Their deexcitation via the
non-radiative energy transfer leads to the production of
reactive oxygen species (ROS)".

This work presents a proof-of-concept of the
development of luminescent nanocomposite materials based
on CeF3:Tb*, ZnO:Ga, ZnCdO:Ga and LuAG:Pr’". The
nanoparticles were modified with SiO, amorphous layer using
reaction of polycondensation between tetracthyl orthosilicate
(TEOS) and (3-aminopropyl)triethoxysilane (APTES) and
biofunctionalized ~ with  protoporphyrin  IX  (PpIX)
photosensitive molecule. The results of successfull surface
modification and biofunctionalization were confirmed by
X-ray diffraction (XRD) and Fourier Transform Infrared
(FTIR) spectroscopy. Due to the changes observed in
radioluminescence (RL) spectra, it can be assumed that in
some cases” an energy transfer from nanoparticles core to the
porphyrin outer layer occurs, which is a basic requirement for
singlet oxygen generation.

This work has been supported by Czech Science Foundation,
project GA13-09876S and by the Grant agency of the Czech
Technical Unicersity in Prague, grant No.SGS14/207/
OHK4/3T/14.
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V souvislosti s ¢eskym projektem hlubinného ulozisté
radioaktivniho odpadu pod vedenim SURAO a evropskym
projektem CEBAMA (CEment BAsed MAterials) je studovan
cementovy kamen CEM II/A-S 42,5 R pomoci riznych
analytickych metod a také pomoci sorpce stroncia. Stroncium
zde slouzi jako analog radia', sorpéni experimenty s radiem
navazi na provedenou studii.

Material pouzity k analyzdm a sorpci je nadrceny
cementovy kamen (frakce < 0,71 mm) pfipraveny z cementu
CEM 1II/A-S 42,5 R v poméru voda/cement = 0,667. Mezi
provedené analyzy patii napt. rentgenova difrakce, ktera
v pouzitém materialu odhalila ¢tyfi slouceniny: Kkalcit,
portlandit, hydrotalcit a ettringit. Vyskyt ettringitu
pravdépodobné souvisi s nedokonéenou hydrataci, ktera byla
v prostfedi 100% vlhkosti vedena pouze 19 dni, misto
obvyklych nejméné 28 dni. Z méné pouzivanych metod byla
provedena rovnéz analyza IR. Na zaklad¢ stanoveni kationt
ve vyluhu metodou AAS se ukazalo, ze samotny cement
obsahuje Sr (3,5-107* M).

Sorpéni experiment byl proveden kontaktovanim
drceného cementu a vyluhu ze stejného cementového
materidlu v poméru fazi m/V = 1:100 az 1:3 s rlznou
polateni koncentraci stroncia (3,5-107% az 2107 M).
Sledovani sorpce bylo provadéno pomoci ubytku aktivity *3Sr
v roztoku pomoci studnového detektoru NAI(TI).

Sorpéni experimenty ukazaly dobu potiebnou k ustaveni
rovnovahy odpovidajici pfiblizn€¢ 30 hodindm pro vSechny
poméry fazi. Ziskané vysledky zavislosti nasorbovaného
mnozstvi stroncia na koncentraci stroncia v roztoku jsou
nejlépe prolozitelné Ky-modelem, ve srovnani s proloZenim
Langmuirovou nebo Freundlichovou izotermou. Distribuéni
koeficient systému cement — stroncium byl stanoven jako K4=
16,19 + 4,03 I/kg.
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Iontové kapaliny jsou uvazovany jako alternativa pro
v soucasnosti pouzivané systémy v procesech prepracovani
vyhotelého jaderného paliva a dekontaminace/recyklace
materiali  kontaminovanych radionuklidd. Diky svym
vhodnym fyzikalné-chemickym vlastnostem (nehoflavost,
nizka tenze par, vysoka termalni, -elektrochemicka
iradiolyticka stabilita, dostate¢na elektrickd vodivost,
materidlova kompatibilita, ...) by mohly iontové kapaliny
nahradit v soucasnosti pouzivana organickd rozpoustédla
a predstavuji téz alternativu k vysokoteplotnim systémim
roztavenych soli studovanych vramci vyvoje procesi
prepracovani vyhotelého jaderného paliva'?. Motivace pro
vyvoj procest recyklace zalozenych na iontovych kapalinach

je environmentalni (sniZzeni pravdépodobnosti priniku
radionuklidd do  Zivotniho  prostiedi),  spolecenska
(pozitivnéj$i vnimani pramyslovych odvétvi vyuzivajicich
radioaktivni  latky, pfedevS§im  jaderné  energetiky)
a ekonomickd (vyrazné snizeni nakladi na ukladani

radioaktivnich odpad). Elektrochemické separace z prostiedi
iontovych kapalin jsou vtomto kontextu jednim z nejvice
studovanych procest. V predkladaném piispévku je shrnut
dosavadni pribeh projektu vyvoje recyklaéniho schématu pro
recyklaci kontaminovanych materialti (viz Schéma 1).

Washing with RTIL (re.Ff,ng‘mg)

RTIL/Radionuclide Washed Deposited radionuclide
system materigj (\re- (re-usable)
Electroch I

separation
Waste stream
(reduced in terms of
volume and activity)

Obecna
kontaminovanych materiali’

Schéma 1. podoba procesu pro recyklaci

Prezentovany jsou vysledky studia chovani uranu, thoria
a ecuropia viontovych kapalinach zahrnujici proces
rozpousténi konkrétnich slouc¢enim uvedenych prvki a jejich
elektrochemického chovani vcetné studia elektrochemické
depozice na pevné elektrodé (viz Schéma 2). V ramci projektu
byly studovany iontové kapaliny s alkylimidazoliovymi
kationty, kationty typu butyl-methylammonium a anionty typu
[Cl], [BF4], [PF6], bis(trifluoromethylsulfonyl)imide
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a trifluoromethylsulfonat. Z vysledkd je patrné, Ze nékteré
iontové kapaliny maji dostatecné Siroké potencidlové okno
pro pifimou elektrochemickou depozici a jsou schopny
rozpustit slouceniny radionuklidd.
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Schéma 2. Cyklicky voltamogram systému 1-ethyl-3-

methylimidazolium chlorid / UF4 pfi 80°C na Pt pracovni
elektrodé

Tato prdce vznikla za podpory grantu TACR TH01020381.
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Pouziti fialového fluoritu jako uméleckého pigmentu
v malb¢ a polychromii sochaiskych dél v pamatkovém fondu
Ceské republiky je vazané k pomémé kratkému obdobi
pozdni gotiky a rané renesance na pielomu 15. a 16. stoleti.
Fialovy fluorit se ve vrstvach malby vyskytuje od svétlejsich
odstin az po tmavy cernofialovy fluorit, znamy téz jako
antozonit, & pod historickym némeckym nazvem ,,Stinkspat*' ™.
Zdroje fluoritu pouzitého jako pigmentu v uméleckych dilech
nebyly dosud jednozna¢né urCeny. V daném historickém
obdobi pfipadda vuvahu fada nalezi§t ve stfedni Evropé

v

vcetné domacich (napt. Jachymov), nejpravdépodobnéjsi jsou
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vSak vzhledem k vyskytu specifického antozonitu nalezisté
v Nabburgu-Walsendorfu v jihovychodnim Némecku®.

V prezentované  studii  byly  pouzity  metody
instrumentalni neutronové aktivacni analyzy k charakterizaci
souboru pigmentl s obsahem fialového fluoritu, odebranych
z uméleckych dél ze sbirek Narodni galerie v Praze. Stejnymi
metodami byl charakterizovan i soubor fialovych fluoriti ze
sbirek VSCHT, obsahujiciho krom& fluorith z Nabburgu
a Wolsendorfu fluorit z Castelton, Derbyshire v Anglii
adomaci fluority z Teplicka a Sokolovska. Jednoznacna
interpretace vysledkt byla komplikovana prevladajicim
obsahem dalSich pigmentd kromé fluoritu v odebranych
vzorcich maleb, znacnou variabilitou slozeni studovanych
fluorith i v ramci jednoho nalezi§té, i pomémné vysokou
nejistotou stanoveni fady prvkd ve velmi malych vzorcich
(0,1-2 mg) poskytnutych pro analyzu. Indikatorem puvodu
fluorith  ve studovanych vzorcich maleb z nalezist
v Nabburgu-Wolsendorfu by mohl byt vyssi obsah uranu pii
soucasném niz§im obsahu thoria.

Tato prace vznikla v ramci infrastruktury CANAM, podporené
projektem MSMT & LM2011019, a vrdmei grantového
projektu NAKI MK CR, DF13P010V0].
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According to the target theory, cell membranes have
been recognized as one of the most vital targets for the action
of ionizing radiation'. The formation of lipid hydroperoxides
is believed to proceed via radical chain reaction induced by
OH- radicals from water radiolysis'™. The course of the
reaction involves a conversion of the phospholipid radical
from the initiation step to the peroxyl radical by a presence of
the molecular oxygen and a final transfer of its unpaired
electron to the neighbouring phospholipid.
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Fig. 1. Radiation induced phospholipid peroxidation

The aim of this work has been to study the peroxidation
of the dioleoyl-phosphatidylcholine (DOPC) induced by
ionizing radiation under various experimental conditions.
Cell-like phospholipid vesicles were prepared to serve as
amodel structures for biological membranes. Protons and
gamma radiation were chosen due to their different radiation
qualities and their application in radiotherapy. The results are
expressed as radiation chemical yields of the lipid peroxides.

The results show that for protons, radiation chemical
yields of lipid hydroperoxides increase with decreasing dose
rate, while for gamma radiation the yields of lipid
hydroperoxides decreased with decreasing dose rate. It is
shown that radiation chemical yield of the peroxidation
product is directly proportional to the oxygen saturation in the
irradiated solution. This can be an important result when
concerning the radiation therapy, as the tumour cells are
usually hypoxic®,

This work was supported by GACR 302-3021310D.
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Fluorescent nanodiamonds (FNDs) represent a key
component in recent development of ultra-high precision
optical resolution techniques. FNDs can accommodate
nitrogen-vacancy (NV) centers — an extremely photostable
crystal lattice defect emitting in near-infrared region. Electron
transitions among NV quantum states can be influenced by
very weak external electric or magnetic fields, which have
been utilized for construction of various types of probes and
nanosensors. Utilization of these particles in sensing will be
demonstrated as well as chemical aspects infuencing
interactions at their surface'™.

This work was supported by GACR grant Nr. 16-1633685.
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Hruby M., Cigler P.: ChemPlusChem 79(1), 21 (2014).
Havlik J., Petrakova V., Rehor 1., Petrak V., Gulka M.,
Stursa J., Kucka J., Ralis J., Rendler T., Lee S.-Y., Reuter
R., Wrachtrup J., Ledvina M., Nesladek M., Cigler P.:
Nanoscale 5, 3208 (2013).
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Graphene is a 2-dimensional building block for other
carbon allotrope forms of every other dimensionality.
Graphene sheets could be stacked forming 3-dimensional
graphite structure or be rolled in single or multiwalled
1-dimensional carbon nanotubes, or raveled in 0-dimensional
fullerene structure'”. Because of graphene extra-ordinary
properties, like high electric conduction, high strength and
others it may find application in electronics, sensors and
energy storage3 .

To make the most of graphene materials potential, there
has to be complex analysis of its structure, interactions inside
the structure and also with the other materials. A key
requirement for carbon research and applications is the ability
to identify and characterize all the members of the carbon
family, both at the lab- and at mass-production scale. To be
appealing, a characterization tool must be nondestructive, fast,
with high resolution and give the maximum structural and
electronic information. Raman spectroscopy is non-invasive
analytical technique, which may provide a lot of information
about structure and interactions, what makes it popular
method of analysis in case of carbon materials'.

The main features in the Raman spectra of carbons are
the so-called G and D peaks, which lie at around 1560 and
1360 cm™! respectively. Also important is overtone of D peak
— 2D peak, which is at around 2700 cm . This last band is
always observed in graphite samples, thus is also present in
graphene. Comparison of graphite and graphene Raman
spectra in the range of 2D band is presented in Figure 1.
Changes in peak position and band shape are prominent.
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Fig. 1. Raman spectra of grephene and graphite in the range of
2D peak

2D band evolves in a function of the number of
graphene layers in the sample. Thus Raman spectroscopy can
clearly identify a single layer, from bi-layer from few (less
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than five) layers. For more than five layers the Raman
spectrum becomes hardly distinguishable from that of bulk
graphite'.

Results of Raman analysis of commercially available
graphene, graphite and carbon foam samples will be
presented.

The authors wish to thank Mr Zbigniew Sieradzki and
Electrotechnological Company QWERTY Ltd. for graphene
samples.
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V dnesnej dobe st intenzivne Studované biosenzory na
baze grafénu (G) pre jeho pozoruhodné fyzikalne, chemické
a mechanické vlastnosti. Spolahlivost, vysoka citlivost
a ultrarychla odozva biosenzorov je zabezpedena hlavne
hydrofilnym charakterom grafén oxidu (GO) tvoriaceho
nanoplatformu senzoru. Hrubka GO v subnanoskale
a povrchova kompatibilita s r6znymi biologickymi materialmi
ho robi vhodnymi stavebnym blokom na vyvoj novych
senzorov. Velkost platni¢iek GO v rozpéti od mikronov k 100
nm, zohrava doleziti wlohu pri transporte cez biologické
bariéry akymi je aj nadorové tkanivo'?. Pripravovany GO
biosenzor je modifikovany vhodnou protilaitkou na
vyhl'adavanie nadorovych hypoxickych buniek
a superparamagnetickymi nanocasticami.

GO bol pripravenym exfoliaciou grafitu s priemerom
Castic 5 um. Nasledne bol ciasto¢ne redukovany tak, aby sa
zachovali funkéné skupiny. Zakladna charakterizacia
prebichala pomocou rontgenove;j fotoelektronove;j
spektroskopie (XPS). Velkost pripravenych GO nanocastic sa
nasledne redukovala pomocou  vysokorychlostného
mixovania a naslednej centrifugicie. Pripraven¢ GO
nanoplatformy s najvy$Sou pocetnostou mali lateralnu
velkost’ cca. 180 nm a pouzili sa na d’alSie modifikovanie.
Stérické superparamagnetické  nanocastice =~ (MNps)
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s priemerom ¢astic 10 nm sa pripravili chemickou zrazacou
reakciou zeleznatych a zelezitych soli v alkalickom médiu.
Superparamagnetické nanocastice (MNps), ktorych stredny
priemer je 10 nm, boli obalené aminokyselinami tak, aby boli
schopné reagovat’ s GO.

GO s MNps sa modifikoval pridavkom samotného
1-etyl-3-(3-dimetylaminopropyl)karbodiimid (EDC) ale aj
kombindciou EDC s N-hydroxysulfosukcinimidom (NHS),
kedy sa pH upravovalo pridavkom kyseliny 4-morfolin-
opropansulféonovej (MOPS) a dvoma komercnymi puframi:
Sentron a Hanna. Optimalne modifik4cie sa dosiahli reakciou
samotného EDC ale aj reakciou syst¢tmu EDC s NHS
s komerénym  pufrom  Sentron, priom  savyuzili
v nasledujucich krokoch.

Detailny mechanizmus biosenzora je zaloZzeny na
molekularnom rozpoznavani a interakcii antigén-protilatka.
Preto sa v dalsich krokoch skima najvhodnej$i spdsob
naviazania monoklonalnej protilatky (MAb) na modifikovany
GO. MAD su svojou podstatou proteiny, obsahujice volné
NH, a COOH skupiny. Skupina COOH vytvori vézbu
s aminovymi skupinami na povrchu MNps, ktoré budu
napojené na GO alebo sa naviaze cez aminoskupiny linkeru
naviazaného na redukovanom GO.

Daldim krokom, bude 3tadium uginkov modifikovanej
GO-nanoplatformy na Zivych bunkéch.

Tato prdaca bola podporovana Agenturou pre vyskum
a vyvojna na zdaklade Zmluvy ¢. APVV-14-0120.
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Pod pojmem kompozitni nanovldkna chceme piedstavit
polymerni nanovldkna s ¢asticemi anorganickych sloucenin.
Nanovldkna jsme pfipravovali zriznych polymera
arozpoustédel. Vkladani anorganickych sloucenin mtizeme
rozdélit na systémy, kde je anorganickd latka prakticky
molekularné rozptylena v polymerni hmoté a na systémy, kde
jsou inkorporovany nanocéastice anorganickych sloucenin.

Moznost piipravy a stabilita vzniklych kompozitnich
nanovlaken je ovlivnéna fadou fyzikdlné chemickych
vlastnosti vSech slozek — tedy polymeru, anorganické

slouCeniny i rozpoustédla, ze kterého provadime zvlaknovani.
Zakladnim parametrem pro vytvofeni kvalitnich nanovlaken
je schopnost vzajemné povrchové interakce zucastnénych
materiald. Pro pfipravu nanovlaken jsme pouzivali pfedev§im
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elektrospinning, potom tedy hraly dtlezitou roli i elektrické
vlastnosti a viskozita pouzitych smési. Pro kvalitu a budouci
vyuziti produktd jsou vyznamné i velikosti a koncentrace
Castic, biokompatibilita slozek.

Cilové uplatnéni studovanych materiala je predev§im
v biomedicinalni oblasti, hledani materiald pro zeslabeni
ucinkil ionizujictho zéfeni, magnetické materidly a senzory
v nanorozmérech.

Tato prace vznikla za podpory grantu SGS TUL 21115.
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The need for rapid and sensitive detection of chemical
and biological species exists in numerous important fields,
including medical diagnostics, environmental monitoring,
food safety and security. This continuously growing demand
stimulates research and development of new analytical
technologies. The last two decades have witnessed
tremendous effort towards development of biosensors based
on optical methods (optical biosensors). Optical biosensors
based on surface plasmons (sometimes referred to as surface
plasmon resonance biosensors) represent the most advanced
and mature optical label-free biosensor technology.

This paper reviews the present state of the art in the
development of plasmonic biosensors and reports on selected
results of research into plasmonic biosensors of Optical
Biosensors research group at the Institute of Photonics and
Electronics. The research into optical biosensors encompasses
efforts in multiple areas. In this paper, several specific
developments illustrating research efforts on various fronts
will be presented.

Advances in optical instrumentation for plasmonic
biosensors, including high-throughput plasmonic sensors for
parallelized investigation of molecular interactions and
compact optical platforms for the rapid and sensitive detection
of chemical and biological analytes in the field, will be
presented. Transport of target molecules in microfluidic
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systems of plasmonic biosensors and effects of transport on
performance of plasmonic biosensors will be also discussed.
In addition, attention will be given to functional coatings for
plasmonic nanoparticles and (nano)structures, in particular to
new functional coatings based on polymer brushes with ultra-
high resistance to fouling from complex biological media.
Advanced methodologies for the detection of extremely low
levels of molecular analytes in biological samples (e.g. new
referencing and amplification strategies) will be also
discussed. Finally, examples of applications of plasmonic
biosensors for the detection of analytes related to medical
diagnostics (microRNA and protein biomarkers) and food
safety (foodborne pathogens and toxins) will be given.

This research was supported by Praemium Academiae of the
Academy of Sciences of the Czech Republic and the Czech
Science Foundation (contract # P205/12/G118).
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Soucasné trendy v oblastech Iékafské diagnostiky,
fyziologie a molekularni biologie vedou ke snaze vyvinout
analytické procedury se schopnosti analyzovat stale nizsi
koncentrace sledovanych latek casto ve velmi komplexnich
vzorcich. Jednu ze zajimavych alternativ k béZné vyuzivanym
pfistupim patfi i magneticky asistovana povrchem zesilena
Ramanova spektroskopie (MA-SERS)'?.

Metody zalozené na MA-SERS vyuzivaji
nanokompozity —magnetickych nanocastic oxidd Zeleza
a nanocastic uslechtilych kovii; povrch nanokompozitu je dale
funckionalizovan pomoci vhodnych selektord. Analyt je
v ramci analyzy ze slozité matrice nejprve izolovan pomoci
externiho magnetického pole a nasledné detekovan povrhem
zesilenou Ramanovou spektroskopii.

Vramei této prace byl pristup uspé$né aplikovan
napiiklad vanalyze dopaminu’, imunoglobulinu G
nukleovych kyselin a PSMA. Limity detekce vyvinutych
metod se pohybuji ¥adové na trovni jednotek aZ desitek ng I"'.

Tato prace vznikla za podpory grantu LO1305 Ministerstva
Skolstvi, mladeze a telovychovy Ceské republiky.
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Povrchom zosilnena Ramanova spektroskopia sa dnes
v Sirokej miere vyuziva na charakterizaciu funkcionality
plazmoénovych nanoStrukturovanych povrchov. Hlavnou
charakteristikou je zosilnenie analytického signalu, c¢o
videalnom pripade moéze viest kdetekcii uz jedinej
molekuly'. Nanokavitové substraty pripravené kombinaciou
koloidnej litografie a elektrochemickej depozicie prinasaji
vyhody ako v jednoduchosti pripravy, homogenity povrchu,
tak aj v reprodukovatel'nosti vysledkov merani. V nasej praci
sme sa zamerali na charakterizaciu nanokavit pripravenych
z koloidnej masky polystyrénovych guli¢iek s priemerom
500 nm a rozli¢nou hribkou depozitovaného Ni filmu. Takto
pripraveny nano$trukturovany povrch bol za ucelom
zosilnenia LSPR, elektrochemicky modifikovany vrstvou
striebra, ktoré vykazuje lepSiu schopnost’ vytvorit' LSPR. Ako
modelovy analyt bol pouzity Rodamin 6G s koncentraciou
1.10° moldm™ pre nanostrukturovany povrch a 1.107°
mol dm™ pre referenciu, ktord pozostivala zo 100 nm
naprasené¢ho striebra na kremikovej podlozke.
NajvyznamnejSie zosilnenie analytického signalu bolo
pozorované pre pas s vino¢tom 1125 cm™ a dosahovalo
hodnotu 4,58.10* pre nanokavitovy povrch b). Porovnatelna
hodnota zosilnenia signalu bola dosiahnuta pre povrch d), kde
hodnota zosilnenia signalu bola 3,69.10*. Povrchy c) a e)
vykazuju skoro identické hodnoty ato 2,91.10* a 2,98.10%
Rovnaky trend bol sledovany aj pre pas s posunom 1309 cm .
Priemerné zosilnenie pre charakteristické piky Rodaminu 6G
bolo pre povrch b) 1,94.10% ¢)1,20.10* d) 1,75.10% ¢) 1,22.10".
Pripravené nanoStrukturované povrchy budu d’alej testované
na senzorické vlastnosti, ktoré mozu byt aplikované
v biodiagnostike.

1

Tato prdaca vznikla za podpory VEGAI1/0211/12, APVV-
0280-11.
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Obr. 1. SERS spektra Rodaminu 6G na nanoStrukturovanych
substratoch pripravenych koloidnou litografiou s rozli¢énou dobou
vylu¢ovania niklu a) referencia 100 nm Ag, b)Ni(50s)/Ag(20s), c)
Ni(60s)/Ag(20s), d) Ni(0s)/Ag(20s), e) Ni(90s)/Ag(20s)
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Nanocastice stiibra, diky svym antimikrobidlnim
vlastnostem, patii mezi nejCastéji studovany material ve
védeckém vyzkumu' a zarovei mezi nejéastéji pouzivany
nanomaterial v bézné praxi. Baktericidnich u¢inkl stiibra
vyuziva lidstvo po staleti a napt. sulfadiazin stiibrny je
predepisovan k eliminaci lokalnich bakterialnich infekei
i v souc¢asné medicin€. Poc¢atkem 20. stoleti byly nanocastice
stifbra ve formé koloidni disperze aplikovany v 1écbé
bakterialnich infekci, nicméné s objevem penicilinu piestaly
byt dale vyuzivany. V poslednich 10 letech dochazi
k obnoveni zajmu o antibakteridlni vlastnosti nanocastic
stfibra diky narGstajici rezistenci bakterii vici antibiotiktim.
Téméf osmdesatiletd éra klasickych antibiotik se diky
odolnosti bakterii pravdépodobné blizi ke svému konci.
Otazkou ziistava, jakd by mohla byt role nanocastic stiibra
pravé v dob¢ bakteridlni resistence a v dobé¢ hledani nové
ucinné latky. Varianta nahrady antibiotik nanocasticemi
stfibra neni pfili§ redlnd vzhledem k jejich moznym
nezadoucim u¢inkim?®. Nicméné posledni védecké vyzkumy
ukazuji, ze spoleény uCinek velmi nizkych koncentraci
nanocastic stifbra a klasickych antibiotik by problém
bakterialni rezistence mohl pifekonat a minimalné tak
prodlouzit éru uzivani antibiotik®. Av$ak vzhledem ke
genetické vybavé bakterii spoleéné s jejich schopnosti
pfizptisobovat se negativnim vlivim nesmime podcenovat
moznost tvorby bakteridlni rezistence i vuci tak efektivnimu
antibakterialnimu ¢inidlu, jakymi jsou nanocastice sttibra. Do
budoucna Ize s nejvétsi pravdépodobnosti ocekavat, Ze si
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bakterie dokazi vytvofit obranny mechanismus 1 Vuci

antibakterialnim 0¢inkiim nanocastic stiibra.

Tato prdace vznikla za financni podpory projektu LOI1305
Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky,
projektu 15-22248S Grantové agentury Ceské republiky,
projektu  15-277264  Ministerstva  zdravotnictvi  Ceské
republiky a projektu PrF 2015 022 Univerzity Palackého
v Olomouci.
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Infekce kloubnich implantatd ptedstavuji obavanou
komplikaci pii operacich totdlnich endoprotéz. Rozsahlé
infekty ovlinuji negativné proces hojeni a mohou koncit
ismrti pacienta. Vhodna volba biomaterialii implantovanych
protéz a jejich povrchovych uprav mize vyznamné ovlivnit
ptipadnou bakterialni infekci a tvorbu biofilmu na implantatu.
V soucasné dobé se do poptredi zajmu dostavaji stiibrné
nanocastice (AgNPs) pro své antimikrobidlni vlastnosti.
Velkou vyhodou povrchovych tGprav pomoci AgNPs je
moznost regulovat uvoliiovani u€¢innych latek do okolni tkané
a dlouha doba ucinnosti; idedlné¢ po celou dobu Zivotnosti
implantatu. Navic antibakteridlni Gc¢inek AgNPs mize byt
posilen kombinaci s b&nymi antibiotiky' a daldimi
antimikrobialnimi latkami.

V nasi studii jsme se zaméfili na modifikaci povrchi
titanovych implantatll nanoc€asticemi stiibra. Porovnavali jsme
nékolik metod (UV  redukce, chemicka redukce,
sonochemickd redukce) a sledovali jsme celkové mnozstvi
AgNPs na disku, kompaktnost a mechanickou odolnost
vrstvy, antibakterialni i¢innost a cytotoxicitu.

Ukazalo se, ze jiz vybér vhodné metody zédsadné
ovlinuje jak mnozstvi AgNPs na implantatech, tak predevsim
antibakteridlni vlastnosti. Kompaktnéj§i vrstva s vyssi
mechanickou odolnosti umoZiluje snizovani koncentrace
AgNPs na implantatu tak, aby byla zachovana antibakterialni
ucinnost a zaroven byly minimalizovany nezadouci G¢inky.

Na zaklad¢ jiz dosazenych vysledkd predpokladame, ze
jsme schopni vyvinout spolehlivé, odolné, netoxické
a bezpecné nano materidly, které brani ulpivani bakterii a
tvorbé biofilmu na povrchu implantatu. AgNPs kombinuji
silny antibakterialni Gcinek s relativni inertnosti a nizkou
toxicitou pro pacienta, jak jiz bylo prokazano in vitro i in vivo.
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Na druhé strané¢ je zde mnoho otazek tykajicich se
mechanickych odolnosti a moznych dlouhodobych vedlejsich
ucinkd, které vyzaduji dalsi zkoumani.

Tato prace vgnikla za finanéni podpory Ministerstva
zdravotnictvi CR (AZV VES 15-277264) a studentského
projektu IGA PrF 2016021 University Palackého.
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Biomateridly su latky, ktoré nahrddzaji poskodené
tkanivd alebo podporuji ich funkciu'. Degradovatelné
biomaterialy predstavuju novu triedu materidlov, ktoré maja
pomoct’ pri liecbe poskodeného tkaniva mechanickou oporou
a podporou bunkovej proliferacie, siCasne majui  so
zvySujiicou sa obnovou tkaniva postupne degradovat”.
Biologicky degradovatelné materidly prinasaji rieSenia
niektorych problémov, ktoré vyvolavaju trvalé implantaty,
napriklad nesposobujii chronicky zapal, napédtové tienenie,
znizuju podet operaénych zésahov a podobne®. Tato praca sa
venuje priprave a testovaniu biodegradovatelnych materidlov,
ktoré by mohli sluzit' ako kostné implantaty. Na pripravu
vzorieck bol ako zakladny materidl pouzity karbonylovy
zelezny prasok. Z neho boli vyrobené celularne Struktury Fe,
Fe-CNT a Fe-Mg. Kordzna odolnost’ tychto materiadlov bola
hodnotena metddou anodickej polarizacie v roztoku NaCl
a v Hankovom roztoku. V oboch roztokoch doslo k zvyseniu
korézného potencialu u vzoriek s obsahom Mg, tieto materialy
mali tiez najvyssiu degradacnu rychlost’. Staticka kor6zia bola
testovand v Hankovom roztoku, pricom po 7 tyzdiioch boli
vSetky vzorky kompletne pokryté hrdzou. Pri skimani
cytotoxicity sa sledovala Zivotaschopnost’ buniek na povrchu
pripravenych latok. PriCom hustota buniek na povrchu
experimentalnych vzoriek klesla po troch diioch v porovnani
s kontrolou. Testy hemokompatibility celularnych Struktar
mali za ulohu stanovit' ich hemolyticky ucinok, tvorbu
krvnych zrazenin a adhéziu krvnych dostic¢iek. Z vysledkov
testov vyplyva, ze experimentdlne vzorky maju dobra
hemokompatibilitu. V dalSom vyskume je potrebné vyriesit
cytotoxicitu skiimanych latok, ktora je pomerne vysoka.
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Tato praca vznikla za podpory  grantov APVV-0677-11
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Praca sa zaoberd pripravou mikro- a nanotextirnych
substratov  pripravenych  kombinaciou elektrodepozicie
a spincoatingu a vzajomnym porovnanim ich hydrofobicity.

Nanotexttrne substraty ~ mali  elektrochemicky
depozitovanu niklovt vrstvu, na ktorej boli v pripade polovice
pripravenych  vzoriek nanesené spincoatingom tenké
polymérne vrstvy monitirujuce vychodziu textiru povrchu'.
Hydrofobicita pripravenych povrchov bola kvantifikovana
velkostou kontaktného uhla sediacej vodnej kvapky pred aj
po naneseni polymérnej vrstvy. Na niklovy povrch boli
nanasané polydimetylsiloxan (PDMS), fenylmetylsiloxan
(PhMS) a cyanopropylmetylfenylmetylsiloxan (CNPhMS).
Bolo zistené ze tenkd vrstva nanorozmerného niklu
s polykrystalickou S$truktirou vyrazne zvySuje hydrofobicitu
nad nou nanesené¢ho polyméru. U hydrofobnejsich polymérov
bol pozorovany vyraznej$i narast hydrofobicity. Prispevky
nanotexturnej niklovej vrstvy  k celkovému  zvySeniu
hydrofobicity boli v rozmedzi od 2 do 26° (cit.?).

Povrchy s mikrocasticami boli pripravené pulznou
elektrodepoziciou s poétami pulzov od 10 do 30 a trvanim
pulzu od 0,1 az 1 sekundu. V zavislosti na pocte pouzitych
pulzov mali mikrocastice tvary v rdznej miere vyvinutych
dendritov dizkami az 8 mikrometrov. V pripade pokrytia
povrchu s mikroc¢asticami polymérnou vrstvou zvySenie
hydrofobicity nepresiahne 7°. Potvrdilo sa Ze, Utvary na
povrchu s velkostou v mikrometrovej Skale uz vyrazne
nevplyvaju na narast hydrofobicity skiimaného povrchu.
Fenomén vyraznejSicho prispevku k celkovej hydrofobicite je
zrejme obmedzeny iba na povrchy s nanotextirou.

Obidva typy pripravenych povrchov maju vd’aka svojej
hydrofobicite potenciondlne pouzitie pii potlacani adhézie
a proliferacie buniek a ako antimikrobidlne povrchy.

Tato praca vznikla za podpory VEGA 1/0211/12, APVV-0280-
11, APVV-0677-11, VEGA 1/0592/13,
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Nanomaterials and magnetic nanomaterials have
expanded substantial attractiveness among the chemists as
they can be used in a variety of catalytic processes and benign
organic synthesis'>. The nanocatalysts described would
include magnetic-supported nanocatalysts, core-shell (Pd@Pt,
and Au@Pd) catalysts and morphology-dependent iron
oxides™®’.

Newly synthesized nanoparticles over the years have
allowed important and unique series of developments in the
progress of the sustainable heterogeneous nanocatalysts.
Notably, nanomaterials/magnetic nanomaterials for catalysis
can now be designed and prepared with need for specific
catalytic applications. Core-shell nanocatalysts, morphology-
dependent iron oxide and metal supported nanoparticles can
be prepared via more benign pathways with unique structure,
morphology and composition. Our recent research activity on
nanomaterials and its catalytic applications will be
emphasized' ™.

e ~
Recent Advances of Nanocatalysis
NHC

- NHC
NHC' Iron Oxide-NHC
NHC

Author gratefully acknowledges the support by the project
LO1305 of the Ministry of Education, Youth and Sports of the
Czech Republic.

Integrated
Nanocatalysts

Core Shell
Nanocatalyss

Supported Magnetic
Catalysts
\
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Magnetic  nanoparticles (NPs), especially SPIO
nanoparticles, have long been used as MRI (Magnetic
Resonance Imaging) contrast agents and as an advantageous
nanoplatform for drug delivery, taking advantage of their
unique magnetic properties and ability to function at the
molecular and cellular levels'.

In RCPTM (Regional Centre of Advanced Technologies
and Materials) at Palacky University in Olomouc smart design
and development of SPIO nanoparticles in mild conditions
with desired physico-chemical properties (size, composition,
surface modification, magnetization, relaxivity etc.) has been
recently performed. In this lecture the most promising results
will be presented and consequently discussed advanced
invitro and in vivo MRI application of prepared SPIO
nanomaterials or nanocomposites. The particular attention will
be devoted to labeling and MRI detection of stem cells,
invitro and in vivo MRI characterization of various
biocompatible surface modified densely packed SPIO
nanoparticles prepared in mild conditions and potential
clinical application of maghemite/bentonite nanocomposite as
per-oral contrast agent.

The authors acknowledge the support by the Ministry of
Education of the Czech Republic (LO1305) and the Student
Project IGA_PrF 2016 021.
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Diabetes mellitus je heterogénne metabolické ochorenie,
charakteristické dlhodobym zvySenim glukézy v krvi
(hyperglykémiou), ¢o je zapri¢inené poruchou vylucovania
inzulinu, pésobenie inzulinu alebo oboch portch sicasne'.
Inzulin je peptidovy hormoén tvoreny z 51 aminokyselin
produkovany f-bunkami Langerhansovych ostrovéekov,
nachadzajiicich sa v pankrease®. Rozonavame niekol’ko typov
diabetu jako napriklad diabetes mellitus I. typu a diabetes
melitus II. typu. Diabetes mellitus prvého typu sa priméane
vyskytuje u deti a mladych l'udi. Pri tomto type diabetu
dochadza k poskodeniu B-buniek pankreasu autoimunitnym
systtmom. V désledku tohoto poskodenia dochadza
k obmedzenej produkcii inzulinu, ktory sa do tela musi
dodavat’ injekcne. Diabetes mellitus II. typu je civilizaénym
ochorenim a vyskytuje sa predovSetkym u starSich Tudi po
40tom roku Zzivota. Pri tomto type diabetu postupne zanika
funkcia a pocet p-bunick pankreasu®.

Cielom prace je priprava a charakteristika vhodného
polyméru, ktory by bol nasledne pouzity na enkapsulaciu
Langerhansovych ostrovéekov. Ulohou tohto polyméru je
zabranit  autoimunitnej destrukcii  Langerhansovych
ostrovéekov. Takto enkapsulované bunky by vsak stale boli
schopné produkovat’ inzulin v dostatoénom mnozstve a tak
regulovat hladinu glukézy v krvi. Mnozstvo glukézy
ainzulinu sa stanovi elektrochemicky metédou cyklickej
voltampérometrie za pouzitia zlatej mikroelektrody. Za
ucelom néjdenia optimalnych podmienok bol studovany vplyv
ph a rychlosti polarizacie na detekciu vzoriek. Na zaklade
analyzy cyklickych voltampérogramov nameranych pre
glukézu a inzulin sme odhadli priebeh mechanizmu oxidacie
inzulinu a glukézy na zlatych mikroelektrodach.

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV-0677-11, VEGA
1/0211/12, VVGS-2014-187.
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It is assumed that the photocatalytic reaction
mechanisms involving substances having a similar chemical
structure are also similar. Differences in the reactions rate are
explained by differences in sorption efficiency of substrate on
the heterogeneous catalyst"

The aim of our study was to verify this thesis. A six
sulfanilamide derivatives that differ only in the amide
substituent nature were used in the experiments. The
photocatalytic reaction was initiated by UVA irradiation in
the presence of TiO,-P25. Nal, isopropanol and benzoquinone
were used as scavangers electron holes, hydroxyl radicals and
superoxide radicals, respectively. The results are shown in
Figure 1.
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Fig. 1. Comparison of the photocatalytic degradation rate
constants of the selected sulfonamides

It was found that degradation mechanisms of
sulfonamides having the similar structure may be different
and undergo significant changes depending on the pH. For
example, in an acidic medium all free radicals cause likely
sulfisoxazole degradation. This fact may have an important
practical significance.

This research was supported by the National Science Centre
Grant (UMO-2011/03/D/NZ7/01684).
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High amounts of antibiotics introduced into the
environment with waste from animal husbandry increase the
risk of the spread of antibiotic-resistant microorganisms and
they can cause a serious threat to human health. Therefore,
antibiotics present in wastes should be decomposed to less
antimicrobial active compounds'*. The aim of our study was
to assess the efficiency of the selected degradation processes
used for the treatment of wastewater that contain antibiotics
based on the degradation and mineralization efficiency and
degradation products ecotoxicity (Table I). The ecotoxicity

Table I
Results
$F 37 1 &7 &F
g8 38 e ”re oo
I IR g £3 38
g 2% g BT %
g8 E8E z g ¥
= o = o e) B
@, @, 2
72} w w
Ampicillin (penicillins)
Degradation ++ ++ ++ 0 ++
Mineralization + +/- ++ 0 +
Products toxicity ++ ++ +/- 0 ++
Doxycycline (tetracyclines)
Degradation ++ + ++ + ++
Mineralization + +/- ++ +/-
Products toxicity ++ ++ +/- ++ ++
Sulfathiazole (sulfonamides)
Degradation ++ ++ ++ 0 +
Mineralization + +/- ++ 0 n.d.
Products toxicity ++ ++ +/- 0 +/-
Tylosin (macrolides)
Degradation ++ ++ ++ 0 +/-
Mineralization + +/- ++ 0 +/-
Products toxicity ++ ++ +/- 0 ++

-: negative effect, 0: no effect, +: acceptable effect, ++: very good
effect, +/- effect depends on process parameters and/or substrates
concentrations, n.d.: no data
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was determined in relation to the selected environmental
microorganisms ~ (MARA®  test) and  unselected
microorganisms (from rivers and wastewater treatment plant).

This research was supported by the National Science Centre
Grant (UMO-2011/03/D/NZ7/01684).
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Polymery hraji diky svym vlastnostem vyznamnou roli
v ruznych oblastech zivota, primyslu, mediciny, atd. Jejich
povrchové vlastnosti jsou vSak casto nevhodné zejména pro
ptipadné bioaplikace. Proto se povrchy polymerd zamérné
modifikuji. Nejprve je nutna tzv. aktivace povrchu, ktera se
provadi riznymi fyzikalnimi & chemickymi postupy'™. Na
takto aktivovany povrch pak mohou byt navazany chemické
latky zlep3ujici napt. cytokompatibilitu povrchu®~.

V této praci byly studovany povrchové vlastnosti
polymernich folii pied a po aktivaci (i) plazmatem nebo (ii)
Piranha roztoky. Na aktivované povrchy byly nasledné
roubovany vybrané vicinadlni slouceniny (cysteamin,
ethylendiamin, 2-aminoethanol) nebo chitosan. Nasledné
mohly byt jesté piiroubovany napi. boranové sloudeniny’™.
Byly sledovany zmény povrchovych vlastnosti vsech
studovanych substrati pfed a po jednotlivych krocich
modifikace.  Kanalyze  byly  pouzity  rentgenova
fotoelektronovd spektroskopie, elektrokinetickd analyza,
goniometrie, mikroskopie atomarnich sil, aj. Na vybranych
povrsich byly provedeny vybrané mikrobidlni testy: (i)
antibakteridlni testy, (ii) testy na inhibici rtstu fas nebo (iii)
testy na rast, proliferaci a zivotaschopnost hladkych
svalovych bunék.

Tato prdce vznikla za podpory projektu GACR ¢. 13-066098S,
Grantové agentury Ministerstva zdravotnictvi CR ¢ 15-
330184 a interni grantové agentury Univerzity J. E. Purkyné
v Usti nad Labem v CR (SGA projekt ¢. 53518 15 0008 01).
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Elektrostaticky zvlaknéné a sulfonované polystyrenové
nanovlakenné vrstvy s enkapsulovanym 5,10,15,20-tetra-
fenylporfyrinem efektivné generuji singletovy kyslik pfi
ozafovani viditelnym svétlem'. Z téchto vrstev Ize pomoci
jednoduché nanoprecipitace pfipravit stabilni fotoaktivni
nanocastice. Takto pfipravené nanocastice s polomérem okolo
30 nm maji antibakterialni vlastnosti a mohou byt pouzity pro
fotooxidaci externiho substratu pomoci singletového kysliku.

Tyto nanocastice byly charakterizovany pomoci
elektronové mikroskopie, ,steady state” a Casové rozliSené
absorpéni a fluorescenéni spektroskopie. Schopnost oxidace
externiho substratu byla ovéfena pomoci jodidového cinidla
a antibakterialni vlastnosti byly porovnany vi¢i modelovému
organizmu Escherichia Coli.

Diky kratké difuzni draze singletového kysliku je
fotooxidace lokalizovand na povrchu materidli s vazanym
nebo enkapsulovanym fotosensitizerem. Proto v porovnéni
s vychozim nanovldkennym materidlem, mtize singletovy
kyslik z nanocastic, které maji také veétsi mérny povrch,
difundovat do vyrazné vétsiho objemu suspenze. Tyto
nanocastice jsou ve vodné suspenzi dlouhodobé stabilni
a nesedimentuji.

Pro aplikace v medicin€ nebo primyslu mize byt
vyuzito toho, ze nanovlakenné materialy lze pouZit nejen jako
zdroj nanocastic, ale také jako efektivni filtr pro jejich
odstranéni ze suspenze.

Tato prdce byla podporovina Grantovou agenturou Ceské
Republiky (Grant 63-150208).
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(2014).
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Totalni kloubni nahrada je Siroce vyuzivanou operaci,
ktera kazdy rok vyrazng zlepi kvalitu Zivota miliénim lidi'.
Pii operaci je nahrazen bud’ cely kloub, nebo jeho ¢ast kloubni
nahradou vyrobenou z modernich biomateriald. Zcela zasadni
vlastnosti protetickych biomaterialti, které jsou v kontaktu
szivou tkani, je biokompatibilita. Nemély by vyvolavat
toxické, alergické nebo zanétlivé reakce. Nejpouzivanéj§im
materialem nejen v ortopedii je titan a jeho slitiny. Divodem
je jeho dobra odolnost vi¢i korozi a vyborné mechanické
vlastnosti. Pies veskery pokrok podlehne c¢ast kloubnich
nahrad infekci a v dlouhodobé perspektivé je problémem
aseptické uvolnéni. Resenim prvné uvedeného problému je
tiprava povrchu implantati anti-infekénimi vrstvami®.

Nase studie byla zaméfena na testovani cytotoxicity
vzorkl titanové slitiny Ti6Al4V, které byly pokryty vrstvou
nanocastic stiibra (AgNPs). K pokryti povrchu vzorkli AgNPs
byly pouzity rizné metody viz tabulka I.

Tabulka I

Oznaceni Typ vzorku

vzorku

A0 Ti6Al4V

Al Ti6Al4V + AgNPs piipravené pomoci
sonochemické redukce glukdzou

A2 Ti6Al4V + AgNPs piipravené pomoci
sonochemické redukce maltdézou

A3 Ti6Al4V + AgNPs ptipravené s pomoci
chemické redukce glukozou

A4 Nanostruktura

AS Nanostruktura + AgNPs pfipravené po-

moci sonochemické redukce glukdzou

Cytotoxicita byla hodnocena na bun&éné linii NIH 3T3
metodou piimého kontaktu a na bunécné linii Balb/c 3T3
testem extraktu.

Ziskané vysledky cytotoxicity vzorku titanu pokrytych
vrstvou AgNPs budou diskutovany.

Tato prace vznikla za podpory grantii IGA MZ CR 15-277264
a LO1304.
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V této praci byl pomoci Langmuirova rovnovazného
méfeni studovan vliv podminek na morfologii povrchu a
stabilitu  vrstev poly(L-lactidu) terminovaného aminem
(PLLA-NH;) na rozhrani voda-vzduch. Vrstvy PLLA-NH,
byly nanaseny na sklenény substrat pomoci depoziéni
techniky Langmuir-Blodgettové. K charakterizaci vrstev bylo
pouzito méfeni kontaktniho uthlu a snimky ze skenovaciho
elektronového mikroskopu. Ziskané vysledky ukazuji, ze
slozeni subfaze ma vyznamny vliv na uspofadanost a stabilitu
pfipravovanych vrstev. V pfipadé, kdy byla jako subfaze
pouzita disperze nanocastic stiibra, dochazelo k zachyceni
nanocastic stéibra na povrchu pfipravovanych filmd.

Podékovani za podporu patii projektu LO1305 MSMT CR.
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Zihdni tenkych vrstev Au piipravenych metodou
katodového napraSovani na polymernich substratech
polyimidu (PI) a polyetheretherketonu (PEEK) bylo
provedeno s cilem studovat vliv substratu na transformaci
jejich morfologie a piipadné slévani Au do nanoostrivkovité
struktury, tzv. "dewetting", ktery byl diive pozorovan na
sklendnych substratech'”. Tepelnd stabilita substrati byla
studovana pomoci diferenéni skenovaci kalorimetrie. Bylo
zjiSténo, ze substrat PI je stabilni az do 400 °C, PEEK
prochazi krystalizaci pii teplot¢ kolem 170 °C a taje pfi
teploté zhruba 320 °C. Byly proto zvoleny zihaci teploty 200 °C
a 300 °C pro PEEK a PI, resp. Morfologie povrchu vzorki
byla studovana pomoci mikroskopie atoméarnich sil. Zihani
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PEEK substratu vede k vyznamnym zménam jeho povrchové
struktury, dochazi k dramatickému zvySovani povrchové
drsnosti. Dostateéné tenka vrstva Au je pak rozdélena do
ostrovu, tlust$i vrstvy vSak piekryvaji strukturu substratu.
Zihani Au vrstev na PI substratu vede ke vzniku hrubsich Au
nanoostrovii s uz§i distribuci velikosti. UV-Vis absorp¢ni
spektra vykazuji vzestup pasu povrchové plazmonové
rezonance po zihani, coz dokladd tvorbu jednotné
nanostruktury. Pas je nejvice patrny u nejtencich vrstev Au.
Strukturni transformace nanovrstev byla rovnéz potvrzena
elektrokinetickou analyzou.

Transformace povrchové struktury tenlych vrstev Au je
fizena kinetickym déjem povrchové difuze. Protoze depozice
probihd za pomérné nizkych teplot, je difuze atomt po
povrchu béhem depozice omezend a vznikajici struktura je
nerovnovazna. Béhem post-depoziéniho zihani pak dochazi
k urychleni povrchové difuze Au atomd a transformaci
struktury blize k termodynamické rovnovaze, jez lze popsat
Youngovou rovnici*’.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky pod projekty ¢. 13-06609S a 14-18149P.
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Since the discovery of the phthalocyanines (Pc), the
main focus of the chemists has been on tailoring of their
properties to produce molecular materials for previously
targeted medical or technological applications'?. The intense
blue-green color of phthalocyanines is due to the electronic
delocalization of their 18 = electrons. This made them to be
initially utilized industrially as dyes and pigments in various
fields’. In addition, metal MPcs show special physical and
chemical properties as a class of macrocyclic planar aromatic
compounds, and there have been numerous experimental
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studies of their optical, magnetic, and electric properties*”.

Our study focuses on high density polyethylene (HDPE)
activated by Ar plasma treatment, subsequently grafted with
sulfonated copper phthalocyanine (CuPc) especially pointing
out to the surface and magnetic properties of those
composites. Properties of pristine and plasma treated HDPE
were studied by various experimental techniques: X-ray
photoelectron spectroscopy (XPS), UV-Vis spectroscopy, zeta
potential measurements and electron spin resonance (ESR).
XPS analysis confirmed the successful grafting of
phthalocyanine. The highest absorption was found for the
sample grafted with ®CuPc for 1 h. Electrokinetic analysis also
confirmed the significant influence of plasma treatment and
subsequent CuPc grafting on the surface chemistry and
charge. These results correspond well with XPS examination.
ESR studies confirmed the presence of CuPc grafted on
HDPE. It was found, that the grafting is mediated by
magnetically inactive functional groups, rather than radicals.
Magnetic properties of CuPc do not seem to change
significantly after grafting of CuPc on the polyethylene
surface.

O=n=0

NaO-

0=8=0
ONa

Fig. 1. Formula of copper phthalocyanine-3,4',4",4"-tetra-sulfonic
acid tetrasodium salt (C3;;H;,CuN3O,S4°4 Na)

This work was supported by the Czech Science Foundation
(GA CR) under the projects 14-18149P and 13-06609S.
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Commercial use of decomposition of silver halogenides
by UV-VIS light radiation is documented by 150 year history
of black and white photography. One of the most recent uses
of the silver halogenides decomposition is for preparation of
new forms of silver nanoparticles. The nanoparticles are
highly valued especially for their biochemical and biomedical
applications. Photographic negatives with silver bromide in
the gelatin emulsion were analyzed by SEM and EDS for
comparison with produced silver nanoparticles. The ultrafine-
grained materials produced by Fotochema, Fomapan, Kodak
and Ilford Company were exposed to UV-VIS and X-ray
radiation. The size of the produced particles was in the range
50-100 nm, lower sizes were not observed. In this study silver
nanoparticles were prepared by AgCl photodecomposition
using the radiation of water stabilized plasma and three
different approaches. First approach was based on irradiation
of AgCl powder deposed by Suspension plasma spraying
method on silica glass plates serving as dosimeter, second
approach was irradiation of AgCl water suspension only and
third dry AgCl and Fe powders in silica glass tube (followed
by magnetic separation). Water stabilized plasma torch
WSP® developed in Institute of Plasma Physics CAS was
used as a source of radiation. The spectrum of WSP® with
radiation output up to 30 kW is described in Fig.l. The
mechanisms of the reactions and influence of the radiation
dose were described. AgCl was used for its negligible
decomposition by daylight. Samples were stored in darkness
before further analysis. Described approaches led to formation
of silver nanoparticles in the size range of 30-100 nm.

T T T —T

T
300 350 400 450 500

Wavelength (nm)
Fig. 1. Radiation spectrum of WSP®

The study confirmed that WSP® radiation can be used
for production of silver nanoparticles in form of powder or
colloidal solution without presence of additional anions.
However low Zeta-potential (max. 10 mV) causes agglo-
meration of the nanoparticles.

This work has been supported by project GA 15-12145S.
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Nanocastice stiibra patii mezi nejstudovanéjsi kovové
nanomaterialy. To je zpusobeno nejen jejich vysokou
biologickou aktivitou, ale i Kkatalytickou aktivitou
a zajimavymi optickymi vlastnostmi. V oblasti antimikro-
bialnich aplikaci ¢i povrchem zesileného Ramanova rozptylu
vynikaji tyto nanoCastice nad ostatni typy kovovych
inekovovych nanomateriald, a i proto je velkd pozornost
vénovana metodam jejich fizené ptipravy. V této oblasti
vyzkumu se v posledni dobé objevuje stale vEétsi mnozstvi
studii, vénovanych tzv. ,,green metodam syntézy nanocastic
stfibra, zalozenych na vyuziti pfirodnich latek pro redukci
a stabilizaci vznikajicich nanoéastic'. Piirodni latky maji
vétSinou jen slabé redukéni Gcinky a proto je tfeba iniciovat
redukci vhodnym zplisobem - obvykle termicky, ale
vyuzivany jsou i fotochemické metody ¢i ultrazvuk. Pfi
termické iniciaci redukce je mozno vyuzit jak klasické metody
ohfevu tak i stadle oblibengj$i mikrovinny ohiev. Metoda
mikrovinného ohievu poskytuje mnohé vyhody, zejména pak
rychlost a rovnomérnost ohfevu v celém objemu reakéniho
systému.

V ramci provedené studie vyuzitelnosti slabych
reduk¢nich latek bud’ pfirodniho pivodu ¢i latek syntetickych
byly porovnany vysledky redukce iniciované klasickym
ohfevem a ohfevem mikrovlnami. Jako redukeni latky byly
pouzity cukry mandza a od ni odvozeny mannitol a syntetické
polymery typu polyethylenglykolu (PEG) s riznou
molekulovou hmotnosti (PEG 300 a PEG 35.000). Ziskané
vysledky ukazuji, ze vyuziti mikrovinného ohfevu pro iniciaci
redukce stfibrnych iontll je vyhodné zejména u nejslabsich
redukénich  latek  (hydroxyl jako redukéni skupina),
usilngjSich redukénich latek (typu redukujicich cukri
s karbonylovou redukéni skupinou) naopak jako vyhodnéjsi
metoda termické iniciace vychazi klasicky ohfev.

Tato prdce vznikla za podpory grantu LO1305 MSMT CR.
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Micely blokovych kopolymert jsou Casto pouzivany
jako nosiCe riznych malych molekul a maji potencial byt
vyuzivany v oblastech mediciny, katalyzatorG a v dalSich
jinych odvétvich. Kromé plnéni (,,loading”) malymi
molekulami, micely mohou byt naplnény také nanocasticemi
kovi. Kompozit dvou struktur (napf. micel a nanocastic
stiibra — AgNPs) mize pfinést vyhody, které jednotlivé
struktury nezaru¢i. AgNPs mohou byt sice pouzity v iadé
aplikaci diky svym antibakteridlnim vlastnostem, ale zaroven
mohou zpUsobit intoxikaci okolnich oblasti, pokud jsou
aplikovany v praskové formé, nebo ve formé disperse.
Systém, zalozeny na micelach z blokovych kopolymeri
obsahujici imobilizované AgNPs mize vyuzit, jak
antimikrobiadlni vlastnosti AgNPs, tak moznost pomalého
uvoliiovani u¢inné slozky (Ag+) z micel bez nebezpeti
intoxikace okoli stiibrem. Uvolilovani Ag+ mulze byt
regulovdno mnozstvim Castic v koroné¢ micel. AgNPs jsou
ukotveny v micelarni koroné¢ pomoci elektrostatickych
interakci mezi negativné nabitymi funkénimi skupinami
v koron¢ micely a pozitivné nabitymi nanocasticemi stiibra.
Z tohoto divodu bylo nutné studovat stupei mozného
loadingu micel uvedenymi nanocasticemi. Loading byl
proveden tfemi riznymi technikami: depozice pomoci ex-situ
a in-situ technik a pifimym plnénim. Nejucinngjsi byla
prokédzana in-situ technika, kterou bylo dosazeno naplnéni
16 hm.%. Ostatni techniky prokdzaly mnohem niz$i plnici
kapacitu: ex-situ technika — 9 hm.%, metoda pfimého plnéni —
4 hm.%. Stabilita micel naplnénych AgNPs byla rovnéz
studovana; bylo zjisténo, ze micely byly stabilni po dobu delsi
nez rok. Biologické testovani na gram negativni E. Coli
a gram pozitivni S. Aureus prokazalo G¢innost kompozitu na
testovanych bakteriich.

Tato prace vznikla za podpory grantu LO1305 MSMT CR.
5P-12 ]
FLUOROGRAFEN PRO POKROCILE
ELEKTROCHEMICKE SENZORY

VERONIKA URBANOVA, MICHAL OTYEPKA,
RADEK ZBORIL

Regionalni centrum pokrocilych technologii a materiali,
Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta Univerzity
Palackého v Olomouci, ti. 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc,
Ceskd republika

veronika.urbanova@upol.cz

68. Sjezd chemikt

244

Sekce 5 — postery

Grafen je uméle piipraveny uhlikovy alotrop
rozprostirajici se ve dvou dimenzich (2D), kde jsou jednotlivé
uhlikové atomy uspofddany do hexagonalni mfizky.
Sporadické pokusy o jeho zkoumani se datuji uz od roku
1859, avsak aktivni a cileny vyzkum grafenu a jeho derivati
zaCal teprve pied né&kolika lety v souvislosti s nalezenim
jednoduchého a udinného zpisobu pfipravy izolovanych
grafenovych vzorkd'?. Grafen je zajimavym materidlem
predevsim diky svym unikatnim vlastnostem, které predurcuji
jeho velky potencial pro nejrizngjsi aplikace a technologické
vyuziti**. Nicméng nékteré vlastnosti, jako je napiiklad velka
hydrofobicita, omezuje jeho uplatnéni v senzorickych
aplikacich. Téchto nedostatki se Ize zbavit vhodnou
kovalentni funkcionalizaci a tak ziskat nové grafenové
derivéty s fizenymi fyzikalné-chemickymi vlastnostmi’.

Fluorografen byl poprvé piipraven v roce 2010°. Jedna
se o 2D strukturu hexagonalnich uhlikovych kruht, kde je na
kazdy uhlik kovalentné navazan atom fluoru. Tim se zméni
vysledna hybridizace grafenového uhliku zsp® na sp’, coz
vede ke zméng zakladnich charakteristik tohoto materialu’.
Fluorografen je neobycejné reaktivni material reagujici za
béznych podminek s celou fadou chemickych latek (NaSH,
NaOH, CCl,). Tohoto faktu lze elegantné vyuzit v celé fadé
substitunich reakci pro piipravu novych elektrochemicky
zajimavych materiali. Timto zpidsobem byl napiiklad
pfipraven zcela novy derivat thiofluorografen, ktery byl pouzit
jako impedimetricky senzor pro detekei hybridizace DNA®.

V této praci se zabyvame vlivem stupné fluorace na
elektrochemické vlastnosti vzniklych derivati a na jejich
pouziti v elektrochemickych senzorech pro detekci biologicky
relevantnich molekul jako je napiiklad dopamin’.

Tato prace vznikla za podpory grantu LO1305 MSMT CR.
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TECHNOLOGIICH CISTENI VOD: LABORATORNI
VERSUS TERENNI ZKUSENOSTI

JAN FILIP, PETRA SKACELOVA, JANA OBORNA,
ELENI PETALA, RADEK ZBORIL

Regionalni Centrum Pokrocilych Technologii a Materiali,
Univerzita Palackého v Olomouci, Slechtitelii 27, 783 71
Olomouc, Ceskd republika

Jan.filip@upol.cz

Odstranéni perzistentnich a nové se objevujicich
organickych a anorganickych polutantl predstavuje dilezitou
vyzvu v oboru pokroilého C¢isténi vod. Pro zajisténi
ekonomické a Casové udrzitelnosti sanaci riznych typt vod
(zejména podzemni vody kontaminované v souvislosti se
starymi ekologickymi zatézemi: tézba U, byvalé vojenské
prostory apod.; odpadni vody z galvanoven, tézkého primyslu
a farmacie; povrchové a pitné vody obsahujici sinice a fasy,
fosfor, arsen, léCiva, hormony, pesticidy, apod.) a pro
dosazeni pozadovanych limitd se pifimo nabizi vyuziti
modernich nanomaterialt, které maji obecné vysokou
reaktivitu (zejména nanodastice kovi)! a/mebo unikatni
sorpéni Géinky (predeviim nano&astice oxida kovi)?. Vyuziti
slouCenin zeleza v riznych valen¢nich stavech se jevi jako
velmi perspektivni, a to jak sohledem na velmi dobrou
dostupnost zelezo obsahujicich materiald, tak i z pohledu
Siroké skaly vlastnosti Zeleza v rlznych valencnich stavech
(reduktivni vlastnosti Zeleza ve valenénim stavu 0 a IP,
oxidaéni vlastnosti Zeleza ve valenénich stavech IV, Va VI*).
V neposledni fadé je vyhodou i obecné nizka toxicita oxidi
zeleza, které byvaji typickymi reakénimi produkty po pouziti
(nano)materialéi v technologiich &isténi vod™S, a tyto oxidy
zeleza maji obdobné vlastnosti jako ptirodné se vyskytujici
analogy’.

V piispévku budou prezentovany vysledky studia
reaktivity (nano)materialli nové vyvijenych na pidé RCPTM
— jak nanocastic kovového zeleza (tzn. materiald pro
reduktivni technologie ¢isténi pfedev§im podzemnich vod)
a kompozitnich materidlii na bazi nanocéstic kovového zeleza
na uhlikové matrici (materidly pro kombinované reduktivné-
sorpéni technologie), tak i oxidd Zzeleza (sorbenty pro
rozpusténé latky v povrchovych a odpadnich vodach)
a superoxidi Zeleza (ZeleziCitany, zelezaCnany a zelezany
alkalickych kovli pro oxidacni technologie ¢isténi Sirokého
spektra vod a polutantl). Vyuziti jednotlivych materialt bude
demonstrovano na modelovych vodach s organickymi (PCE,
TCE, DCE) i anorganickymi latkami (Cr, As, Cu, P, kyanidy),
a zaroven budou prezentovany vysledky z pilotniho nasazeni
identickych  materiald  (pfipravovanych v primyslovém
méfitku  firmou NANO IRON) pro sanace realnych
kontaminovanych lokalit. Reakéni mechanismy a kinetiky
reakei jsou rozdilné pro laboratorni a pilotni experimenty, kdy
hlavnim rozdilem v charakteru vod je nepomérné
komplikovanéjsi slozeni realnych kontaminovanych vod.
Dal$im zasadnim rozdilem v piipad¢ sanace podzemnich vod
je pritomnost sedimentu (horninového prostiedi), které miize
také ovlivilovat chovani pouzitych nanocastic kovového

68. Sjezd chemikt

245

Sekce 5 — postery

zeleza pii reduktivni degradaci chlorovanych uhlovodiku.

Tato prdace vznikla za financni podpory Technologicke
agentury Ceské republiky (projekt TE01020218) a projektu
7FP - NANOREM.
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N-HETEROTRIANGULENES AS VERSATILE
PLATFORMS FOR THE CONSTRUCTION
OF NITROGEN-DOPED POLYAROMATICS

MILAN KIVALA*, NATALIE HAMMER, UTE
MEINHARDT, BETTINA D. GLIEMANN

Department of Chemistry and Pharmacy, University of
Erlangen-Niirnberg, Henkestrasse 42, D-91054 Erlangen,
Germany

milan.kivala@fau.de

The incorporation of heteroatoms directly into the
sp>-carbon skeleton of polycyclic aromatic hydrocarbons
(PAHs) provides a powerful tool — next to variation of their
size and periphery and/or lateral decoration with various
substituents — to manipulate their optoelectronic properties
and supramolecular behavior'. Nitrogen is particularly
appealing as it can readily adopt a planar sp>hybridized
conformation due to its favorable van der Waals radius to
enable for efficient electronic communication with the
surrounding p-system.

In this context, we have identified carbonyl- (1) and
dimethylmethylene-bridged (2) triphenylamines, so-called N-
heterotriangulenes™, as versatile platforms for the
construction of unprecedented nitrogen-doped covalent and
supramolecular architectures with unusual electronic and
materials characteristics.

In this contribution, we provide an overview of our
synthetic efforts involving the N-heterotriangulene scaffolds 1
and 2 and discuss the optoelectronic, redox, and self-assembly
properties of the resulting scaffolds*”.

o

This  work  was  supported by the  Deutsche
Forschungsgemeinschaft as part of SFB 953 “Synthetic
Carbon Allotropes”.
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KREMIK JAKO VETVICj ATOM: LIGANDY,
KOMPLEXY A IONTOVE KAPALINY
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“ Katedra chemie, PFirodovédeckd fakulta UJEP v Usti nad
Labem, Ceské mladeze 8, 400 01, Usti n. L., b Ustav
chemickych procesii A V CR, v.v.i., Rozvojova 135, 165 02
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Byla pfipravena série novych vysoce fluorofilnich
sloucenin s tris(3,3,4,4,5,5,6,6,7,7,8,8,8-tridekafluoroktyl)-
silylovym  substituentem. Podle potencidlniho vyuziti
pripravenych sloucenin mize byt série rozdélena do tii
skupin: a) cyklopentadienylové komplexy pfechodnych kovi
a dusikaté ligandy, napf. 7, b) synthony pro [3 + 2] cykloadici
alkyn — azid, napt. II, c) iontové kapaliny imidazoliového
typu, napt. /71, (Schéma 1)

Byly déale zméfeny rozdélovaci koeficienty mezi
fluorovou a organickou fazi ve standardnim systému perfluor
(methylcyklohexan)/toluen nékolika rGznymi metodami pro
tyto a nékolik dalSich podobnych sloucenin. U vSech
slougenin byla pouZita gravimetrie a '°F NMR spektroskopie
zatimco plynova chromatografie a AAS/AES spektroskopie
byly vyuzity jen pro vhodné latky. Nejvyssich hodnot
rozdélovaciho koeficientu dosahovaly iontové kapaliny.

Oxidativni adice perfluoralkyl jodidi na karbonylovy
komplex [ poskytla komplexy kobaltu(Ill), ve kterych byl
perfluoralkyl vazan pfimo na centralni atom.

=R,

N3/\/\Sié\/Rf6)3
oc’ co /

1

/\/\N’@N‘ /\/\Sié\/ Rf6)3
-
1

Schéma 1. Priklady pFipravenych sloucenin
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oD UMELY,CH DNA MODIFIKACI K NOVE
PRIROZENE MODIFIKACI RNA

HANA MACICKOVA CAHOVA
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Flemingovo namésti 542/2, Praha 6, 166 10, Ceska republika
cahova@uochb.cas.cz

Nukleové kyseliny (DNA, RNA) jsou biopolymery
ptitomné ve vSech znamych formach Zivota. Diky sekvenci
nukleotidi v DNA ¢ RNA dokazi kodovat a prenaset
genetickou informaci. Pochopeni detailni chemické struktury
a interakce nukleovych kyselin s ostatnimi partnery v buiice je
klicem k diagnostice a 1écbé mnoha chorob. Chemické
modifikace DNA jako je methylace cytidinu nebo N-6
methylace adeninu stejné¢ tak jako vice nez 150 znamych
chemickych modifikaci RNA nam poukazuji i na dalsi
moznost, jak piiroda ovliviiuje tok informaci z nukleovych
kyselin.

Vkladani tzv. umélych chemickych modifikaci do DNA,
obsahujicich elektrochemicky aktivni skupiny jako je nitro,
amino' nebo sulfanyl’ bylo soudasti naseho vyvoje
elektrochemického znaceni DNA pro diagnostické tucely.
Modifikované oligonukleotidy byly pfipraveny enzymovou
inkorporaci  modifikovanych  deoxynukleosid trifosfatd
pomoci DNA polymeras. DNA nesouci jak nitrofenylovou,
aminofenylovou tak fenylsulfanylovou skupinu byla
elektrochemicky aktivni a byla vyuzita pro takzvané DNA
minisekvenovani.

Jakéakoliv molekularné biologickd manipulace s DNA
vyzaduje vyuziti restrikénich endonukleas (RE), které
rozeznavaji palindromické nebo symetrické sekvence DNA
a §tépi je. Nasim cilem bylo provéfit moznosti manipulace
modifikované DNA pravé témito enzymy. Piekvapivé jsme
pozorovali velkou toleranci téchto enzymi k modifikovanému
adeninu® nebo deoxyuridinu v rozpoznavaci sekvenci. Oproti
tomu modifikace polohy 5 cytidinu® v rozpoznévaci sekvenci
vedla téméf vzdy k zablokovani procesu $tépeni RE. Téchto
poznatkd jsme vyuzili pfi vyvoji tzv. pfechodného chranéni
DNA pied tépenim RE”.

Modifikace lze vkladat do DNA nékolika zpisoby. Bud’
je mozno vyuzit modifikované stavebni bloky jako jsou
deoxynukleosid trifosfaty a pfimét DNA polymerasu
z takovychto blokd stavét modifikovanou DNA, nebo
mizeme DNA upravovat tzv. postsynteticky. Takovou
metodu jsme zvolili pfi vyvoji nového typu fotoptfepinatelné
DNA. Fotopfepinace jsme vkladali vodnou Suzukiho reakei
pfimo do jodovanych oligonukleotidi. DNA obsahujici
diarylethenové fotopfepinace jsme vyuzili pfi manipulaci in
vitro transkripce pomoci svétla®,

Vsechny vySe zminéné modifikace jsou umélé a maji
nam umoznit rozsifit repertoar vlastnosti DNA nebo RNA.
Piiroda sama se vSak také neomezuje jen na zéakladni
4 nukleotidy a vyuzivd chemické modifikace. Jednou
z nedavno objevenych modifikaci RNA  je
Nikotinadenindinukleotid (NAD). Pfitomnost NAD-RNA byla
prokazana v prokaryotickych buikach ale nebylo znamo nic o
jeji struktute, sekvenci ani funkci. Nam se podafilo vyvinout
tzv. NADseq metodu’. Pomoci chemo-enzymové reakce
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s ADP ribosylcyklasou a pentynolem vkladdme do RNA
trojnou vazbu. Takovou RNA pak mizeme selektivné ve
smesi izolované totalni RNA biotinylovat cykloadici azidu za
katalyzy médi.  Po zachyceni biotinylované RNA na
streptavidinovych  kulickdich  byla RNA  selektivné
amplifikovana kombinaci molekularné biologickych technik
anasledné jsme pfipravili knihovny pro ,Next generation
sequencing®. Bioinformaticka analyza odhalila pfitomnost
NAD na 5° koncich kratkych nekodujicich RNA — sRNA
adfive neznamych kratkych fragmentd kodujici mRNA.
Vétsina nalezenych sRNA hraje néjakou regula¢ni roli pfi
odpovédi bunky na stres. Nicméné piesny mechanismus
ucinku neni znam.

_ *ADP- Cu katalyzovana ~ ~
NN A TPosyloyklasa NN N ~oyKlizace s biotin T T DA A L
VaVaVaVaN + pentynol VaVaVAYAY azidem NN\
T AN VAV Wl
Totalni RNA s e N

Zachyceni na
streptavidinovych
kulickach
Kombinace
molekularné
biologickych
technik

Sekvence

Schéma 1. NADseq metoda pro odhaleni RNA s kovalentné
vazanym NAD

Je otazkou jaké dalsi RNA modifikace jesté cekaji na
objeveni. Pfedev§im  vyhledavani chemickych RNA
modifikaci v eukaryotickém transkriptomu stdle narazi na
limity dnes dostupnych metod. Eukaryotické viry se vyvijely
spole¢né s eukaryotickymi buiikami. Vyuzivaji velmi podobné
biomolekuly a tak mohou, jako jiz né¢kolikrdt v minulosti
(napriklad tzv. RNA cepicka byla nejdfive objevena ve
virech), pomoci pfi objevu novych chemickych RNA
modifikaci. Cilem naSeho nynéjSiho vyzkumu je detailni
analyza genomové, kodujici i regulaéni RNA sav¢ich vird
pomoci hmotnostni spektrometrie a kombinace chemicko
biologickych technik.
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Matematicky aparat je obecnym ndastrojem popisu,
analyzy, interpretace a predikce vlastnosti nebo reaktivity
organickych sloucenin. Matematické metody se v organické
chemii uplatiiuji zejména v pocitacové chemii a pfi
matematicko-statistickém zpracovani experimentalnich dat
v chemometrii. Rada téchto postuptl je rovnéz vyuzitelna pii
vyuce organické chemie.

Do pocitacové chemie spadaji zejména metody zalozené
na molekulové mechanice (MM), teorii funkcionalu hustoty
(DFT) a kvantové mechanice (QM), pfifadit muzeme
ipocitatové simulace né&kterych  vlastnosti molekul,
zobrazovaci postupy a dalsi pfibuzné metody. Témito
metodami lze u izolovanych molekul vypocitat a poptipadé
i vizualizovat fadu uzite¢nych vlastnosti, zejména geometrii
molekuly, energii molekularnich orbitalti nebo urcitych, napf.
reakénich stavi molekuly, predpovédét spektralni vlastnosti
apod. Perspektivni jsou vypocty interakci malé molekuly,
napt. Ié¢iva, s velkou molekulou, napf. s enzymem.

Chemometrické postupy zahrnuji numerické metody,
jako jsou napf. derivace, interpolace, vyhlazovani, a zdkladni
metody matematické statistiky, jako je prizkumova analyza,
analyza rozptylu, korela¢ni analyza, regresni analyza, metody
s latentnimi proménnymi, klasifikacni metody a jiné.
V organické chemii se tyto metody vyuzivaji napf. pfi
stanoveni rovnovaznych a rychlostnich konstant, konstant
stability komplexl, velmi rozsahle pak pfi vyhodnocovani
vztahli mezi strukturou a chemickymi nebo biologickymi
vlastnostmi molekul. Zvlastni skupinu tvofi specialni
algoritmy navrzené pro feSeni netypickych uloh, jako jsou
napiiklad  autorem navrzené  symetrizace  pfiblizné
symetrickych molekul, konstrukce aciditnich funkci ze
spektralnich méfeni, fragmentova analyza v korelaci
s hmotovymi  spektry nebo 3D vizualizace zékladnich
reakénich mechanismi.

Vybrané postupy budou demonstrovany na vysledcich
ziskanych programy OPstat' a OPchem?.

Tato price byla podporena Technologickou agenturou Ceské
republiky (TE01020022, Flexprint).
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PUSH-PULL CHROMOFORU NA JEJICH
OPTOELEKTRONICKE VLASTNOSTI
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Vzrustajici zajem o organické push-pull chromofory se
datuje od 60. let minulého stoleti a souvisi s objevem laseru.
Pravé u push-pull chromoforll lze po interakci s laserovym
paprskem pozorovat nelinearné optické déje (NLO), které
umoznily nésledny rozvoj optoelektroniky a souvisejicich
obort. V dne$ni dobé nalezi organickym push-pull
chromofortim tradi¢ni a pevna pozice v materidlové chemii,
kterd je poskytuje v mnoha strukturnich variacich
a fyzikalnich parametrech pro ucely vyuziti predevsim
v optoelektronickych, polovodi¢ovych a telekomunikaénich
zatizenich jako jsou OPVC, OLED, 2PA, DSSC, BHISC,
OFET a jiné. Vyuzitelnost v takovychto zafizenich je déna
predevsim barevnosti, dipolarnim charakterem
a polarizovatelnosti push-pull chromofort, jejich vybornymi
asnadno laditelnymi linedrnimi a nelinearnimi optickymi,
jakoz i elektronickymi (HOMO/LUMO) vlastnostmi.
Piedevsim pravé ze ziskanych optickych a elektronickych
vlastnosti cilovych push-pull chromofort Ize snadno definovat
pozorované vztahy ,,struktura-vlastnosti®.

V nedavné dob¢ byla v nasi pracovni skupiné provedena
rozsahla studie popisujici vliv multipodality (strukturalniho
vétveni) na celkové optoelektronické vlastnosti postupné
vétvenych molekul, které navic systematicky méni délku
p-systému atyp akceptorni jednotky. V pfispévku bude
diskutovana jak ptiprava téchto molekul, tak i vyvozeny
vztahy ,.struktura-vlastnosti, plynouci z elektrochemickych
alinearné a nelinearné optickych dat, jakoz iz vypocetnich
metod’. Vroce 2013 byla na$i skupinou ovéfena vysoka
akceptorni schopnost ~ N,N’-dibutylbarbiturové  kyseliny?.
Jelikoz je kyselina barbiturova derivatem malonové kyseliny,
vznikla tak myslenka porovnani elektronakceptorni sily
jednotlivych derivati malonové kyseliny a jejich 1,3-diketo
analog. Byla pfipravena rozsdhla série push-pull
chromoforti, které nesou stejnou donorni jednotku a lisi se
rozsahem p-systému a po¢tem a typem akceptornich jednotek
na bazi 6 derivatd malonové kyseliny a jejich dvou 1,3-diketo
analogi’.

Tato préce byla podporena Technologickou agenturou Ceské
republiky (TE01020022, Flexprint).
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ZPRACOVANI KONCENTRATU MASTNYCH
KYSELIN Z RAFINACE ROSTLINNYCH OLEJU NA
FAME KYSELE KATALYZOVANOU ESTERIFIKACI
A TRANSESTERIFIKACI
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Zvysujici se poptavka po slozkach paliv z obnovitelnych
zdrojt, motivovana direktivou Evropské unie', vede k hledani
alternativnich ~ surovin pro jejich vyrobu. V piipadé
metylesterti vysSich mastnych kyselin (FAME) se jevi jako
perspektivni surovina pouzité potravinaiské tuky a oleje, ty
vSsak obsahuji kromé triglyceridi (TG) i vysoky obsah
volnych mastnych kyselin (VMK)*’. VMK je mozné
avyhodné pfed dal$im zpracovanim odstranit alkalickou
rafinaci a neutralizaci s nasledujici separaci mydlového
roztoku (tzv. soapstocku) od oleje. Koncentrat mastnych
kyselin (FFA) je pak mozno uvolnit kyselym $tépenim tohoto
mydlového roztoku. Vzhledem k puvodu se jednd o kyselé
oleje tvofené smési VMK sriznym podilem TG, vody,
minerélnich latek a dalsich neéistot’. Uvedenym zpiisobem je
mozné a z hlediska dal§iho zpracovani i vyhodné, zbavovat
VMK i Cerstvé rostlinné oleje.

Vétsina stavajicich vyrobnich jednotek FAME vyuziva
alkalicky katalyzovanou transesterifikaci rostlinnych olejl
(TG) metanolem, kterou ale nelze zpracovavat oleje s vyS$im
obsahem VMK (napi. FFA), nebot' alkalicky katalyzator

s VMK tvofi mydla. Uvedeny problém by mohl byt
eliminovan  pouzitim  dostateéné¢ aktivniho  kyselého
katalyzatoru. Ovéfeni Cinnosti  vybraného kyselého

katalyzatoru jak pro esterifikaci VMK (25 %), tak pro
transesterifikaci TG v FFA bylo cilem této prace. Jako
katalyzator byla zvolena kys. methansulfonova, odzkousena
a vyuzivana v n¢kterych procesech esterifikace.

VSechny pokusy byly provedeny ve 3 reakénich
stupnich. V prvnim stupni probihalo pfedevsim odstranéni
VMK, tedy esterifikace. Nasledujici dva stupné byly
zaméfeny na transesterifikaci, odstranéni mono-, di-
atriglyceridii. NejlepSich vysledki bylo dosazeno za
podminek uvedenych v tab. L.

Nejkvalitngjsi  methylester  ziskany  tfistupiiovou
esterifikaci a transesterifikaci frakce FFA byly podroben

Tabulka I
Reakeni podminky esterif. a transester. VMK (3 st)

Parametr 1.st 2. st 3. st
My, [g] 500 500 500
Mcuson [€] 110 70 70
Viums [ml] (kat.) 5 10 10
t[°C] 65 65 65
Doba reakce [min] 120 360 360
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analyze, pfi které byl zjistén 99% obsah FAME, obsah VMK
1 %, obsah glycerolu 0,4 % a obsah TG 0,5 %.

Projekt byl reSen s financni podporou Ministerstva primyslu
a obchodu Ceské republiky, které poskytlo prostiedky v ramci
Institucionalni podpory na dlouhodoby koncepcni rozvoj
vyzkumné organizace. Projekt byl zaclenén do Narodniho
programu udrZitelnosti I Ministerstva Skolstvi, mladeze
a télovychovy Ceské republiky prostiednictvim  projektu
Rozvoj centra UniCRE, identifikacni kod LO1606.
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Vzhledem kjeji relativni jednoduchosti, Siroké skale
moznosti a dostupnosti, pfedstavuje v dnesni dobé fotoredox
katalyza viditelnym svétlem vyznamny synteticky nastroj
organického chemika. Fotoredox reakcemi lze tvofit nejenom
C-C, ale i C-P ¢i C-N vazby. V soucasnosti sméfuje pozornost
k aplikacim organickych push-pull chromofort jako fotoredox
katalyzatorti, kterymi Ize nahradit nejen komplexy
prechodnych kovt, ale i bézna barviva typu rhodamin, eosin
apod. Obecné je hledana takova substance, kterd vykazuje
absorpci ve viditelné oblasti spektra a ma fotoredox vlastnosti
,»vyladéné* pro dany fotokatalyticky proces.

Vnasi skupiné byly vnedavné dob& pfipraveny
4,5-disubstituované derivaty  pyrazin-2,3-dikarbonitrilu
(dikyanpyrazinu, DPZ), které ptedstavuji  push-pull
chromofory ve tvaru pismene X. Tyto slouceniny nasly
uplatnéni napiiklad v nelinearni optice'. V poslednich
nékolika letech se vSak DPZ derivaty podatilo vyuzit i jako
efektivni fotoredox katalyzatory s laditelnymi vlastnostmi.
Postupnym strukturnimi obménami zékladniho push-pull DPZ
byl vyvinut katalyzator nesouci methoxythienyl donor, ktery
je schopny katalyzovat cross-dehydrogenativni coupling
tetrahydroisochinolintt (THIQ) vyuZzivajici jednak béznych
nukleofili  (RCH,NO,, aceton, TMSCN apod.)z, tak
i itakonimidu®, ktery vykazoval vyraznou chemodivergenci za
vzniku tfech zcela novych derivatd THIQ (Schéma 1).
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Vyrazna katalyticka aktivita DPZ katalyzatoru byla dale
demonstrovana v enantioselektivni  oxidativni  C(sp3)-H
olefinaci amind*. V prispévku bude diskutovan jednak vyvoj
a ptiprava katalyzatoru, jakzto jeho uspésné aplikace ve
vybranych fotoredox reakcich.

Schéma 1. Obecna struktura a vybrané aplikace push-pull DPZ
derivati ve fotoredox katalyze

Tato price byla podpoiena Technologickou agenturou Ceské
republiky (TE01020022, Flexprint).
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The heterocyclic structural motif is often present in
many biologically active glycoconjugates where the
saccharide part plays important role in their biological
activity. The incorporation of a sugar moiety noticeably
affects the compound's physicochemical and pharmacokinetic
properties such as absorption, distribution, biotransformation,
and excretion. Our attention has been directed towards
synthesis of D-glucuronic acid conjugates by incorporating the
aromatic and GIcA moieties into a single molecular
framework. A series of structurally diverse D-glucuronic acid
derivatives, comprising various aromatic scaffolds, was
synthesized and characterized with the aim of developing new
prodrug candidates. The presented ultrasound-assisted
protocol provides a convenient way for the synthesis of N-aryl-
and  N-heteroaryl-substituted  D-glucuronamides  with
improved bioavailability. New conjugates containing benzene,
naphthalene, indole, quinoxaline, and benzothiazole moieties
were prepared in high yields (41-85 %). Their structures were
elucidated by various spectroscopic methods, including NMR,
and their potential in the photoactivation of molecular oxygen
was monitored by EPR spectroscopy'. The structural and
photoactive properties of these conjugates make them
promising candidates for biological/photobiological activity
tests. The application of the presented approach for the
synthesis of biologically active compounds makes the method
attractive because of their potential use in biomedical and
pharmaceutical chemistry.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (Projects VEGA 2/0100/14 and VEGA
1/0041/15).
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Fotoredox katalyza vyuzivajici Cisté organické fotoredox
katalyzatory poutd v poslednich letech vyznamnou pozornost
jako vhodny nastroj aktivace malych molekul. Fotoredox
katalyzu viditelnym svétlem lze pak povazovat za metodu
dostupnou, levnou a Setrnou k zivotnimu prostredi. V nasi
pracovni skupiné byly v neddvné dobé zkoumany nové push-
pull slouceniny na bazi 5,6-disubstituovaného pyrazin-2,3-di-
karbonitrilu. Jeden z téchto derivati se ukazal jako velice
uéinny fotoredox katalyzator v cross-dehydrogenativnim
couplingu (CDC) vyuzivajici N-aryl-tetrahydroisochinolinti
a nitroalkanti'?. V soudasné dobé& jsou provadény strukturni
modifikace neddvno vyvinutého katalyzatoru s cilem
efektivné vyuzit celé viditelné spektrum svétla a optimali-
zovat energeticky rozdii HOMO a LUMO fotoredox
katalyzatoru. U cilovych chromoforti dochazi k obménam
akceptorni ¢asti, kterou je pyrazin-2,3-dikarbonitril nebo
1-methyl-1H-imidazol-4,5-dikarbonitril a také délky a sloZeni
n-konjugovaného  systému  (2,5-thienyl v kombinaci
s nasobnymi vazbami). Jako donorni jednotka byla vyuzita
methoxyskupina. Obrazek 1 zobrazuje obecnou strukturu
nové vyvijenych fotoredox katalyzatorli ve tvaru pismene X
nebo Y. V pfispévku budou diskutovany syntetické cesty
vedouci k témto sloucenindm a jejich mozné uplatnéni ve
fotoredox reakcich.

R{ s n NN 7 ==C-C= nebo -C=
‘ e ‘ —————— VZNIKVAZEB| n=12
7 | N fotoredoxni reakce C-C,C-N R=H, O, alkyl
NN
SN
Obr. 1. Obecna struktura fotokatalyzatoru a jeho vyuZiti

ve fotoredox reakci

Tato prdce byla podporena Technologickou agenturou Ceské
republiky (TE01020022, Flexprint).
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Organické molekuly obsahujici jeden ¢i vice donort (D)
a jeden ¢&i vice akceptord (A) a konjugovany systém
nasobnych vazeb (nm-mustky) tvoii Siroce zkoumanou skupinu
latek. U takovychto latek, casto oznacovanych jako
chromofory, dochdzi k vnitinimu pfenosu naboje, znéhoz
vychazi fada zajimavych vlastnosti. Diky polarizaci
v molekule a vétSinou i barevnosti jsou chromofory Siroce
zkoumany pro jejich optoelektronické vlastnosti a nachazeji
své uplatnéni jako polovodice, latky zvySujici UCinnost
solarnich ¢lankd (DSSC), organické diody (OLEDs),
organické transistory (OFETs) a dalsi.

Oproti anorganickym materialim s podobnou aplikaci
skytaji organické chromofory vyhodu pfedevsim v relativné
snadné moznosti Gpravy cilovych vlastnosti volbou pouzitych
donort, akceptor a délkou a typem pouzitych m-mustkd. Na
naSem pracoviSti se zabyvame syntézou chromofortt od
nejjednodussich, s obecnou strukturou typu D-m-A, az po
latky nesouci n€kolik donorti a/nebo akceptorti. V jejich tvaru
muzeme Castokrat nalézt podobu naptiiklad s pismeny T,
Y nebo X'.

HaCO,

Z—)(Tt Dn

s (S
N/

OCH;

(m%@

()™

o,N  NO,
n H

0,1
- NG ,
e i/t =t me O HOH
Schéma 1. 3,4-Dinitrothiofenové D-n-A-n-D chromofory

Tato prace navazuje na strukturné podobné D-n-A-n-D
chromofory nesouci 2,3,5,6-tetrafluorbenzen jako centralni
akceptorni jednotku®. Daldim cilem byl zijem o posouzeni
vlastnosti 3,4-dinitrothiofenové centralni jednotky (Schéma
1). Piesto ze se jedna o znamou strukturni jednotku, neni
vyuzivana jako finalni akceptor, ale nejcastéji se pievadi
sledem reakci na centralni thienopyrazinovou jednotku’.
V této praci byla piipravena série deviti chromoford, jejichz
vlastnosti byly posuzovany.
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40Me-glucuronoxylans are the second most widespread
natural polymers of hardwoods, however, they did not find an
adequate industrial application till now. Acidic pentosans
consist of B-(1,4) linked xylopyranose backbone carrying the
monomeric 40Meglucuronic acid at O-2 as a side-chain,
randomly distributed along the backbone'. These renewable
biopolymers represent a promising group of glycomaterials
for various industrial applications. For a longer time the
attention has been focused on the xylan and xylan-related
biopolymers to enhance their application possibilities. Trends
have led to the identification of new biological activities of
native or functionally modified xylan-related polymers such
as antioxidant, antitumor, antimicrobial, anti-inflammatory,
antitussic, ~anticoagulant and antithromboticactivities”.
Among the functional derivatives, the sulfated xylan, known
as pentosan polysufate (PPS), Elmiron, etc., prepared from
beech 40Me-glucuronoxylan, reached the widest application
in pharmacy and medicine as an anticoagulant,
antithrombotic, anti-inflammatory agents as well as the
remedy to treat an interstitial cystitis and osteoarthritis™®.

The aim of our study was to verify the possible impact
of 40Me-glucuronoxylan sulfates, differing in molecular
weight and degree of sulfation, against certain viruses. The
antiviral activity was tested against human Herpes simplex
virus (HSV) types 1 and 2 — agents of oral, genital and
neurological infections®, Dengue virus (DENV) — a flavivirus
agent of dengue fever and dengue hemorrhagic fever in
humans’, and Polio virus (PV) — a neurotropic enterovirus
causing poliomyelitis®.

This study was supported by the Slovak Research and
Development Agency (APVV), Grant No. 0305/12, the Slovak
Scientific Grant Agency VEGA, Grant No. 2/0018/15, Agencia
Nacional para la Promocion Cientifica y Tecnoldgica
(ANPCyT, Argentina), Grant Nos. 0506, and 0404.

REFERENCES
1. Ebringerova A., Hromadkova Z., Heinze T.: Adv. Polym.
Sci. 186, 1 (2005).
2. Scully M. F., Kakkar V.: Biochem. J. 218, 657 (1984).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016)

3. Ghosh P., Smith M.: Biogerontology 3, 85 (2002).

4. Whitley R. J., Roizman B., v knize: Clinical Virology
(third ed.), Richmann D. D., Whitley R. J., Hayden F. G.
(Eds.), s. 409, ASM Press, Ltd., Washington 2009.

5. Guzman M. G., Harris E.: Dengue Lancet 385, 453
(2015).

6. Pujol C. A., Damonte E. B., Turjan J., Capek P.: Int. J.
Macr. Biol. 87, 195 (2016).

6P-05
3,6-DISUBSTITUOVANE DERIVATY
2,5-DIHYDROPYRROLO|[3,4-C]PYRROL-1,4-DIONU

JAN PODLESNY, FILIP BURES*

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10
Pardubice, Ceskd republika

Filip.bures@upce.cz

Jednou z prvnich aplikaci DiketoPyrroloPyrrold (DPP)
bylo jejich wvyuziti jako barviv a pigmentd v riznych
odvétvich primyslu jako jsou automobilovy primysl,
kosmetika, textilni primysl nebo barevné filtry pro LCD
displeje'. Nyni DPP nachazi vyuziti v (opto)elektronickych
zafizenich typu OLED, OFET, DSSC nebo OPV. Tyto
aplikace jsou zalozeny na skuteCnosti, ze DPP sestava
z bicyklického laktamového skeletu, ktery se chova jako
n-konjugovana elektron-akceptorni ¢ast. Nejfrekventovangjsi
zpusob syntézy 3,6-disubstituovanych DPP derivatl je reakce
mezi (hetero)aromatickym nitrilem a sukcindtem v pfitom-
nosti t-amylalkoholdtu’. Tato cesta umoziiuje piipravu
kvadrupolarnich push-pull-push nebo D-n-A-n-D systému se
dvéma perifernimi donory a centralnim DPP akceptorem.
V takovych  molekulach dochazi k intramolekularnimu
prenosu naboje (ICT) zdonornich substituenti smérem
k akceptorni &asti®. Vyrazného zvySeni rozpustnosti lze
dosahnout N-alkylaci centralniho laktamového jadra pomoci
delsich uhlovodikovych fetézcii*.  Strukturni modifikaci
perifernich donorti v polohach 3 a 6 lze ladit pozadované
vlastnostjako jsou energie HOMO a LUMO, pozici
nejdlouhovingjsiho absorbéniho maxima a dalsi. Tyto
strukturni modifikace mohou byt realizovany prodlouzenim
n-konjugovaného  systému tzn. navazadnim  (hetero)
aromatickych cyklli, mezi nimiz se mohou nachazet nasobné
vazby. Jako vhodna reak¢éni cesta pro takovou strukturni
Gpravu se ukazuje halogenace® perifernich substituentd
zakladniho DPP skeletu a nasledna cross-couplingova reakce.
Timto zpisobem bylo pfipraveno deset novych DPP
chromofori nesoucich periferni donorni skupiny jako je
4-N,N-dimethylaminofenyl, 4-methoxyfenyl, thiofen,
2-methoxythiofen nebo ferrocén (obr.1). Zakladni vzthay
mezi strukturou a vlastnostmi téchto derivati byly studovany
pomoci UV-VIS  spektroskopie, fluorescenéni emisni
spektroskopie, diferen¢ni skenovaci kalorimetrie a cyklické
voltametrie.
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D = elektron donor
R = alkyl

Obr. 1. Obecna struktura studovanych DPP derivati

Tato prdace byla podporena Ministerstvem Skolstvi, mladeze a
telovychovy Ceské republiky.

LITERATURA

1. Elias Z. Diserta¢ni prace, Univerzita Pardubice, 2013.

2. Stas S., Sergeyev S., Geerts Y.: Tetrahedron 66, 1837
(2010).

3. Bures F.: RSC Adv. 4, 58826 (2014).

4. Zhou E., Wei Q., Yamakawa S., Zhang Y., Tajima K.,
Yang Ch., Hashimoto K.: Macromolecules 43, 821
(2010).

5. Matthews J. R., Niu W., Tandia A., Wallace A. L., Hu J,,
Lee W. Y. Giri G., Mannsfeld C. B., Xie Y., Cai S., Fong
H. H., Bao Z., He M.: Chem. Mater. 25, 782 (2013).

6P-06
SENSITIVE STRONGLY BASIC ANION SENSING BY
PENTAFLUOROPHENYLHYDRAZONES OF ISATIN

PAVOL TISOVSKY, MIROSLAV HORVATH, MAREK
CIGAN, KLAUDIA JAKUSOVA, JURAJ FILO, |
MARTIN GAPLOVSKY, ANTON GAPLOVSKY

Faculty of Natural Sciences, Institute of Chemistry, Comenius
University, llkovicova 6, 84215 Bratislava, Slovakia
tisovsky@fns.uniba.sk

Ion and neutral molecule recognition and signalling is
currently one of the most intense emerging areas of
supramolecular chemistry. Due to the facile synthesis and
easily tunable NH acidity, amides, ureas and thioureas are the
most widely employed hydrogen bond donor groups in anion
sensor systems, and this has not changed during last three
years'. Detection of anions in aqueous environments is
currently the most interesting target in the chemosensor field”.
This is, however, unachievable for most designs relying in
hydrogen bonding, since even minute amounts of water
disrupt these interactions.

Herein, we focused on research of isatin
pentafluorophenylhydrazones. In the last three years,
hydrazones found important application in various areas of
supramolecular chemistry as molecular switches, photo- and
thermo-sensitive supramolecular arrangement and
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colorimetric or fluorescent chemosensors’. Our recent two
studies investigated the photochromic properties of basic
isatin phenylhydrazones and isatin diphenylhydrazones as
anew type of molecular switches™®. Isatin presence in the
structure shifts their absorption to the Vis-region of the
electromagnetic spectrum, and the isomerization around the
C=N double bond bestows them a simple On-Off
photochromic character. However, the hydrazine NH group
deprotonation sensitivity in basic isatin phenylhydrazones was
insufficient to produce effective F~ or CH;COO™ colorimetric
Sensors.

Due to the more significant difference between
absorption maxima of corresponding protonated and
deprotonated forms and more acidic character of hydrazone
(aniline) NH hydrogen, studied isatin
pentafluorophenylhydrazones 1 a 2 (Scheme 1) are
significantly more sensitive to strongly basic anions compared
to isatin phenylhydrazones®.

The F~ or CH3;COO™ anion addition to I or 2 DMF
solution results in hydrazone NH group deprotonation (acid-
base keto/enolate reaction), with significant equilibrium shift
to the more conjugated E-azo enolate side (Scheme 1).The
acid-base keto (hydrazo)/enolate (azo) equilibrium is
accompanied by the decrease of the initial long-wavelength
absorption band intensity and simultaneous appearance of the
new bathochromically shifted absorption band at 450 nm (Fig.
1). Initial solution thus turns orange.

Unexpected additional E/Z isomerization leads to
modest hypsochromic (blue) shift of the rapidly formed E-azo
enolate absorption band at 450 nm, however without solution
colour change. Stabilization of the Z-azo enolate form results
from o-type anion-m interaction between positively charged
pentafluorophenyl aromatic ring (significant electron density
withdraw due to the presence of fluorines results in positive
quadrupolar moment generation) and negatively charged
isatin oxygen.

g F
QF :
F
N-N. E N=N Fs
7 H T %
K —_— N
o —~— o
N H* hv N ©
R R

R=-H (1),-CH3 (2)

Scheme 1. Deprotonation of Z-isomers by strongly basic anion
by

(acid-base  keto/enolate  equilibrium) followed ElZ

isomerization of E-azo enolate form

‘1,._;:]

A A X
s

i)

A enmy

Fig. 1. UV-Vis spectrum of isatin pentafluorophenylhydrazones 1
a 2 after F and CH3;COO™ addition in DMF (csgnsor = 1107 M)
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The determined 3c/S for F~ and CH;COO™ anions by
sensors I and 2 are amongst the lowest published detection
limits for these anions in organic solvent and are very similar
to previously published isatin phenylsemicarbazones.
However, the advantage of isatin pentafluorophenyl-
hydrazones is the insensitivity of their selectivity to solution
dilution. As already mentioned, detection of anions in
aqueous environments is currently the most interesting target
in the chemosensor field>. Interestingly, isatin
pentafluorophenylhydrazone chemosensors can also be used
for F~ or CH;COO™ sensing in semi-aqueous media.

This contribution is the result of the project implementation
(ITMS 26240220086), supported by ERDF funded OPRaD.
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Organic functional materials are finding increasing
applications in cutting-edge technologies such as energy
production, storage and conversion, medicine and
biotechnology. 1,10-Phenanthroline has been extensively used
for decades as a chemically versatile module exhibiting
a fortunate combination of structural and chemical properties'.
Its rigidity makes it an entropically better chelating molecule
than the more common 2,2'-bipyridine and has been exploited
to make a variety of simple geometrically diverse
mononuclear complexes. In more recent times, taking
advantage of the so-called template effect, 1,10-phe-
nanthroline  derivatives enabled the development of
sophisticated synthetic strategies that have yielded fascinating
molecular architectures such as catenanes, rotaxanes and
knots 2. Some of these systems can be designed to work as
molecular-level machines®. Another important property of
1,10-phenanthroline is connected to its planar structure, that
prompts intercalation or Groove binding with DNA or RNA*.
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Phenanthroline derivatives have further been tailored to
provide chemical products utilized for rather different
purposes such as herbicides, analytical probes or
pharmaceuticals'. In some cases they are also used in
optoelectronic  devices, a classical example being
bathocuproine  (2,9-dimethyl-4,7-diphenyl-1,10-phenanthro-
line) which is employed as ahole blocking material to
optimize the transport of electric charge in organic light
emitting diodes (OLEDs)’.

Amongst various types of ligands, phenanthroline and its
derivatives entails number of appealing structural and
chemical properties. The free nitrogens of phen in imidazole
derivatives have further been used for the synthesis of various
metal complexes such as Ru(Il), Re(I), Eu(Illl) and Ir(III).
These luminescent metal complexes of phenanthroline are
unique in terms of chemical stability, are good visible light
absorbers, exhibit relatively intense and long lived
luminescence and have reversible redox behaviour both in the
ground and excited states °.

We designed and synthetized novel phenanthroline
derivatives to use as chemosensors or functional materials for
organic electronics. New phenanthroline derivatives I and I
were synthetized from 5-amino-1,10-phenanthroline (Scheme
1). The first step was reaction with diethyl ketomalonate
followed by basic hydrolysis’. Product I was isolated in 65 %
yield. Other methods using oxalyl chloride or chloral hydrate
did not affor the desired product. Derivative II was prepared
via methylation of I and was isolated in 68 % yield.

NH, Q
NH
X o o o
P 1) AcOH, A X
(N RO G on /
_N o) ) Na NN
N
1
O, lMe 65%
N
(e}
Mel A
DMF N N
l _N
1
68%
Scheme 1.

These two building blocks will serve as starting material for
novel anion and cation chemosensors®, novel Vis-Vis
photoswitches’ and novel luminescent complexes with
transition metals for organic electronics (Scheme 2).

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-14-0740.
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Fosfanorbornadiénové derivaty su Studované hlavne
v suvislosti sich pouzitim ako chirdlnych ligandov pre
organokovové katalyzatory. Ich pripravu mozno uskutoénit’
z enantiomérne  Cistych  1-fosfanorbornadién-2-karbalde-
hydov'.

Vramci $tudia chemickej reaktivity 3,6-difenyl-4,5-di-
metyl-1-fosfabicyklo[2.2.1]hepta-2,5-dién-2-karbaldehydu
sme uskutocnili niekolko reakcii typickych pre aldehydy.
Jednou z nich bola aj Claisenova-Schmidtova kondenzacia
s fenyletanonom v prostredi NaOH v metanole. Na nase
pocudovanie sme neziskali ocakavany chalkon, ale 4,7-difenyl-
-2-hydroxy-4-metoxy-5,6-dimetyl-1-fosfabicyklo[3.2.1]okt-6-
-én-1-oxid (Schéma 1).

Reakciu sme uskutoénili s réznymi alkoholmi. Struktiru
bicyklického fosfinoxidu sme objasnili prostrednictvom
2D NMR - COSY, HSQC, HMBC, NOESY a na zaklade
fragmentacie molekulového i6nu [M+H]" s pouzitim HRMS.
Mechanizmus vzniku zliceniny sme Studovali reakciou
s deuterometanolom.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016) 68.

Schéma 1. Reakcia 3,6-difenyl-4,5-dimetyl-1-fosfabicyklo[2.2.1]
hepta-2,5-dién-2-karbaldehydu s alkoholmi v zisaditom prostredi

Tato prdaca bola podporovana Agenturou na podporu
vyskumu a vyvoja na zdklade Zmluvy ¢. APVV-0516-12 a
grantu VEGA 1/0298/16.
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Kurkumin (1,7-bis(4-hydroxy-3-metoxyfenyl)-hepta-1,6-
-dién-3,5-dion) je zlté korenie pouzivané pre mnohé
farmakologické uginky'. Jeho slabu biologickui dostupnost
abiologické ucinky je mozné =zlepsit aj Strukturdlnou
obmenow’,  napriklad paladnaté komplexy kurkuminu
vykazuju cytostaticki a antioxidaén aktivitu na Tudské
rakovinové bunky prostaty”.

Vramci nasho vyskumu bolo pripravenych 14
Knoevenagelovych kondenzatov zdvoch typov kurku-
minoidov (kurkuminu a etoxyderivatu  kurkuminu).
Pripravené  zliceniny charakterizovali  prislusnymi
analytickymi metédami. Antiradikdlova aktivita bola
hodnotena ABTS a DPPH metédou. Zluceniny pripravené
pouzitim aromatickych aldehydov obsahujuce na benzénovom
kruhu dve hydroxy alebo metoxy a hydroxy skupiny dosiahli
najlepSiu antiradikalovu aktivitu. Nasyntetizované zluceniny
boli testované metodou MTT in vitro na ludské crevné
rakovinové bunky, ktord potvrdila ich signifikantna
cytotoxicku aktivitu. Bol Studovany aj vplyv derivatov
kurkuminu na superoxiddismutazy (intracelularnu SODI,
mitochondrialnu SOD2 a extracelularnu SOD3) v Tudskych
¢revnych rakovinovych bunkach. Vysledky demonstrujt, Ze
Knoevenagelove kondenzaty vychytavaju volné radikaly
a maju antioxidac¢nu aktivitu.
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Kurkumin: R = OCHj3, Kurkuminoid: R= OCH,CHj;
Pouzité substituenty:

R, = OCHj;, OCH,CH;, OH, H

R,= OCHj3;, OCH,CH;, OH, H

Schéma 1. Pripravené derivaty kurkuminoidov

Tato prace vznikla za podpory grantov APVV-0516-12,
VEGA-1/0346/16, UK/211/2016.
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Amino derivaty dusikatych heterocykll jiz v minulosti
prokazaly svtij potencial jako vychozi slouceniny pro ptipravu
novych materialéi pro nelinearni optiku'. V piipadé systémi
s vice atomy dusiku, jako jsou triaziny, navic dochazi k fadé
zajimavych adi¢nich reakci’. Vlivem snizené elektronové
hustoty v aromatickém systému dochdzi k adici fady
nukleofilti, pfedev§im vody a alkoholi. Vysledné produkty
jsou chiralni, coz zvySuje pravdépodobnost vzniku
necentrosymetrickych struktur nutnych pro generovani druhé
harmonické frekvence, a jejich NLO vlastnosti jsou
srovnatelné s vychozi molekulou. Bylo zjiSténo, ze v piipadé
3-amino-1,2,4-triazinu mtze vroli nukleofilu vystupovat
i malonatovy aniont, pravdépodobné ve své enolické forme.
Ve studovaném systému byly pozorovany tii mozné vysledky,
zavisejici na vychozich reakénich podminkéach: tvorba soli za
soucasné adice vody na kationt 3-amino-1,2,4-triazinia (1),
adice malonatového aniontu na kationt 3-amino-1,2,4-triazinia
prostifednim atomem uhliku (2) a dvojitd adice spojena
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s dekarboxylaci (3).

NH,

A, e o
+HO NN
RS ORISR

O HO o

=
T

3
=
o

3

.

Schéma 1. MoZnosti reakci 3-amino-1,2,4-triazinu s Kyselinou
malonovou

Adi¢ni reakce byly sledovany pomoci Ramanovy spektro-
skopie v roztoku a pfipravené materialy byly charakterizo-
vany pomoci metod vibracni spektroskopie a rentgenové
difrakce.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR 14-055068.
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Listové alkoholy, konkrétné cis-hex-3-en-1-ol a trans-
hex-2-en-1-ol, jsou  velmi  zddanymi  surovinami
v parfumaiském primyslu. Velka pozornost je vénovana cis-
hex-3-en-1-olu, ktery ma méné stabilni cis konfiguraci.
Syntézy této slouCeniny jsou obvykle pomérné naro¢né
mnohastupiiové procesy s malymi vytézky. Nejsnadnéjsi
postup pfipravy vychazi z levného a snadno dostupného hexa-
-2,4-dien-1-olu (sorbolu) nebo derivatl kyseliny sorbové'
(hexa-2,4-dienova  kyselina) s vyuzitim komplexu® se
strukturou [Cp*Ru (n*-MeCH CHCH CHCO,H)]"
CF;SOs57, ktery byl tspésné imobilizovan na smektitové
mineraly’. Tato price byla zaméfena na piipravu Ru
polosendvi¢ového katalyzatoru [Cp*Ru (butylsorbat)]Tf
ajeho pouziti v selektivni hydrogenaci butylsorbatu
v homogennim i heterogennim  uspofadani. Hlavnim
produktem byl butyl-cis-hex-3-enoat se selektivitou az 99 %.
Pouziti heterogenniho uspotadani bylo vhodnéjsi jak z divodu
lepsi separace katalyzatoru ze smési, tak 1 kvili jeho vétsi
stabilit¢ po heterogenizaci. Pfi opakovaném pouziti
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katalyzatoru doslo ke snizeni reakéni rychlosti, ale selektivita
zlstala zachovana.

Byl zkouman vliv rozpoustédel (MTBE, DEE, DBE,
MeOH, smés MTBE a DBE) na selektivitu reakce a stabilitu
katalyzatoru. Selektivita reakce byla pii pouziti vSech
rozpoustédel velmi vysoka (98 — 99 %), ale rychlost reakce se
lisila. Jako nejlepsi rozpoustédlo se ukdzal MTBE.

V MTBE byl zkouman vliv teploty (30-70 °C) a tlaku
(0,5-5MPa) na reakéni rychlost a selektivitu. Podle
ptedpokladu reakéni rychlost s teplotou a tlakem rostla.
Selektivita byla na zvolenych parametrech nezavisla.

Ze vsech pouzitych reakénich podminek se jako nejlepsi
ukazaly tyto: teplota 50°C, tlak 5 MPa, MTBE jako
rozpoustédlo. Pii nich bylo dosazeno 80% konverze se
selektivitou 99 %.

Tato prace byla realizovana v ramci Operacniho programu
Praha — Konkurenceschopnost (CZ.2.16 / 3.1.00 / 24501)
a Narodniho programu udrzitelnosti (NPU 1 LO1613) MSMT-
43760/2015). Dale financovano z ucelové podpory na
specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT ¢. 20-SVV/2016). Za
pomoc pri realizaci této prace dékujeme Aneté Semradove.
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The market of chiral chemicals is estimated at upwards
of hundreds of billions of US dollars annually. This drives the
development of chiral technologies that enable efficient and
reliable characterisation of chiral chemicals. Chiroptical
methods exploiting the phenomenon of Vibrational Optical
Activity (VOA) are gaining more and more importance for the
assignment of absolute configuration, determination of
enantiomeric purity or monitoring of chiral reactions. VOA
methods include Vibrational Circular Dichroism (VCD) and
Raman Optical Activity (ROA). Despite a long and successful
development history that started in the sixties, both VOA
techniques still require careful studies on basic spectroscopic
issues. In 2014 for the first time, we showed the presence of
the substituent effect in the theoretical VCD spectra of
indenes'. Recently, we complemented those findings by
demonstrating for the first time substituent effects in
theoretical Raman Optical Activity (ROA) spectra®.

Theoretical spectra of 5-substituted 1-cyano-1H-indenes
(IND) and 1-cyanoisoindolinones (IIN) were simulated at the
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B3LYP/aug-cc-pvDZ level. We were able to find significant
correlations of the ROA intensities of v(C*H) stretching
vibrations with pEDA(I) descriptor as well as of the ROA
intensities of v(CN) stretching vibrations in IND with o,
constants. Some ROA intensities are hence predicted to be
sensitive to the overall electronic substituent effect or its
resonance component represented here by pEDA(I). For the
systems studied here, the correlations were found only for
those vibrations for which the aG* and 8(G*)* ROA invariants
are mutually proportional. This may suggest that the
substituent effect would be visible only when the electric and
magnetic polarizabilities of a given mode are affected in some
specific way.

The study was supported by National Science Centre in
Poland (NCN, Grant DEC-2013/09/B/ST5/03664). Generous
allotment of computer time within the Grant from Swierk
Computing Centre of the National Centre for Nuclear
Research is gratefully acknowledged.
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According to [IUPAC the molecule is chiral, if and only
if, it belongs to the point symmetry groups containing only
orientation preserving self-isometries. However, [IUPAC gives
also a kind of operational definitions of structural elements of
the molecule, which can make it chiral regardless whether it is
rigid or not. These are an asymmetric center, or an axial
chirality, or a chirality plane. The molecule with any of these
chirality elements becomes chiral if the elements are not
placed to make it diastereoisomeric.

Recently, we introduced the Chiral Graph Theory
(ChGT)' in which the chiral graphs contain information on
chirality vertices, axes, planes, and additionally on topological
chirality of the entire molecule. Chiral matrices and chiral
topological indices are assigned to chiral graphs based on
chiral incidence matrix, in which entries corresponding to
chirality elements are represented by S-tuple hypercomplex
numbers. Standard operations on chiral incidence matrix
allow to obtain chiral adjacency, valency, distance, Laplacian,
Zagreb, and Randi¢ matrices, containing information on chiral
elements present in the chiral graph.

Here we present the first application of the ChGT> The
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calculations were using our own CHIGRA program’. In the
presented approach, the entry of the chiral vertex in the chiral
incidence matrix is equal to a+bi and b is positive for S while
negative for R configuration of the vertex. The chiral Wiener,
Zagreb 1, Zagreb 2, Laplacian, and Randi¢ indices were
calculated for 18 fundamental o-amino acids. It was found
that the real parts of the chiral indices are symmetric with the
change of the chiral configuration, but the Randi¢ index is
constant. On the other hand, the imaginary parts of these
indices are antisymmetric, but the Randi¢ index is null. The
interrelations between real and imaginary parts of the indices
are discussed. For threonine with two chiral centres, either
quadratic or higher order surfaces describe changes of the real
and imaginary parts of the chiral indices.

The study was supported by National Science Centre in
Poland (NCN, Grant DEC-2013/09/B/ST5/03664).
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V  souladu se vzrlstajicimi  pozadavky na
zpracovatelnost konjugovanych materiald vhodnych pro
vyuziti jako organickych polovodi¢li napf. na poli svétlo-
emitujicich diod nebo tranzistord fizenych elektrickym polem
byla pfipravena série bisterpyridinovych unimert (bistpy)
s oligothiofenovym centrdlnim blokem nesoucim iontové
skupiny'?. Pouzité¢ trimethylammoniové (NMe;") nebo
triethylfosfoniové (PEt;") substituenty ziskané modifikaci
pivodnich bromhexylovych substituentii (neiontové bistpy)
dodavaji pfipravenym latkam rozpustnost v alkoholech, ¢imz
umoziiuji  jejich zpracovani v ekologicky pfijatelnych
rozpoustédlech.

Iontové 1 neiontové bistpy byly pouzity k piipravé
metalo-supramolekularnich ~ polymerd  (MSP) samo-
seskupovanim s Zn*" a Fe?" ionty (Schéma 1).

n=1-4

Schéma 1. Schematické znazornéni samoseskupovani bistpy
unimeri a kovovych ionti do metalo-supramolekularnich
polymeru

Spektroskopické studie pfipravenych latek prokazaly, ze
sterické efekty prevazuji nad elektron-donorovymi efekty
substituentii centralniho bloku. Zkiizeni rovin thiofenovych
cykli dramaticky snizuje delokalizaci elektrond ve volnych
molekulach bistpy (roztoky), na rozdil od pevné faze, kde
bistpy  zaujimaji  planarnéjsi  konformace. Rozdilné
substituenty naopak ovliviiuji uspofadani molekul ve filmech,
zatimco v roztocich je tento efekt potlacen.

Spektroskopicka méfeni prokazala zvySeni rozsahu
delokalizace elektronti po uspotfadani bistpy do fetézci MSP.
Na druhé strané, hypsochromni posun emisniho maxima
v tenkych filmech vétSiny MSP ve srovnani s piisluSnymi
bistpy ukazuje, ze objemné komplexy kovu a terpyridinovych
ligandu v oktaedrickém uspofadani potlacuji efektivni
planarizaci vazanych bistpy v pevnych filmech MSP.
Absorpéni spektra Fe-MSP obsahuji MLCT (metal-to-ligand
charge transfer) pas zodpovédny za jejich modrou barvu.
Zn-MSP vykazuji fotoluminiscenci, zatimco Fe-MSP nikoliv.

Pribéh samoseskupovani bistpy do fetézci MSP byl
sledovan pro sadu roztok obsahujici konstatni mnozstvi
bistpy a rtizna mnozstvi iontd Zn** &i Fe**. Pomoci absorpéni
a emisni spektroskopie byly identifikovany tfi faze procesu:
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(?) vznik dimernich struktur az do polovi¢niho mnozstvi kovi
vigi biszpy (Mt*/bistpy < 0,5); (ii) tvorba delsich MSP
fetdzct (Mt*/bistpy < 1,0); nejdelsi fetdzce vznikaji pii
ekvimolarnim slozeni roztoku (Mt*/bistpy @ 1,0); (iii)
rovnovazna disociace MSP fetézci a vysycovani jejich
koncovych fpy ligandéi nadbyteénymi kovovymi ionty (Mt*/
bistpy > 1,0). Selektivni tvorbu dimerG v prvni fazi
seskupovani prokazuje pfitomnost isosbestickych bod
v absorpcnich spektrech, které znaéi prechod mezi dvéma
dobfe definovanymi formami latky. Pribéh druhé a tieti faze
byl potvrzen viskozimetrickymi métenimi a analyzou GPC.

Analyzy pomoci gelové permeacni chromatografie
(GPC) na zafizeni s DAD UV/vis detektorem poskytly
informace o chovani MSP ptipravenych z neiontovych bistpy.
GPC-DAD analyzy MSP s Zn** spojkami vykézaly pouze pik
volného bistpy, coz svédéi o rychlé disociaci MSP fetézct
zpusobené velkym ziedénim jejich roztokti v GPC kolonach
(nastiik 20 ml; eluéni objem cca 20 ml). Zn-MSP tedy
vykazuji rychlou konstituéni dynamiku. Oproti tomu MSP
s Fe®" spojkami poskytly GPC chromatogramy odpovidajici
polymeriam (Obr. 1). DAD spektrum piku s eluénim ¢asem ¢z
1347 sse shoduje se spektrem dimert. Dalsi piky lze
pfifadit, trimerim, tetramertm atd. a sestrojit tak kalibra¢ni
zavislost, ktera je linearni a umoznuje vypocet stiedi
polymerizacnich stupiii <X>, a disperzity. Pro roztok Fe-
MSP o nastiikové konc. 5-10*M byl stanoven <X>, =~ 7
adisperzita 1,2. Tato GPC analyza byla proveditelna pravé diky
pomalé konstituéni dynamice Fe-MSP. Pro 10* M roztoky Zn-
MSP byla analyzou spekter transientni absorpce® zjisténa hodnota
<X>, = 10. MSP pfipravené z iontovych bistpy poskytly pouze
rozmyté zaznamy svédcici o silné adsorpci jejich molekul na
stacionarni fazi GPC kolon.
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Obr. 1. Chromatogramy pro roztoky s riznymi poméry Fe®/
bistpy ukazujici vyvej délky/distribuce polymernich fetézci
s ménicim se pomérem komponent v roztoku

Tato prace vznikla za podpory agentur GACR (projekt
P108/12/1143) a GAUK (projekt 64213).
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MEMBDRAN Y NA BAZI POLYIMIDU PRO SEPARACI
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Aromatické polyimidy jsou stale castéji vyuzivany jako
polymerni membrany pro separaci plynnych smési. Jakozto
polymery, které jsou za béznych podminek ve sklovitém
stavu, vykazuji obvykle dobrou dé€lici schopnost (selektivitu),
ale pomémé nizkou propustnost transportovanych plynd'.
Vzhledem k tomu, Ze propustnost plynu je odvisla predev§im
od jeho schopnosti difuze membranou, byly v praci sledovany
cesty potencialn¢ vedouci k jejimu rlstu a tudiz i celkovému
zlepSeni transportnich  vlastnosti. Vyuzitim plochych,
neporéznich membran na bazi vysoce vétveného polyimidu
bylo dosazeno nasobného ristu koeficientl propustnosti
vodiku, oxidu uhli¢itého, kysliku, dusiku a methanu ve
srovnani s koeficienty propustnosti zjisténymi v membrané
z linearniho polyimidu obdobného chemického slozeni pfi
zachovani selektivity. Dalsi zefektivnéni separa¢niho procesu
bylo realizovano cilenou inkorpraci vhodného c¢asticového,
porézniho aditiva do matrice z vysoce vétveného polyimidu.
S cilem dalsiho pfiznivého ovlivnéni transportnich vlastnosti
studovanych membran, jsou do vysoce vétvené struktury
zaCleniovany siloxanové segmenty liSici se svou molarni
hmotnosti. Propustnost plynti takovymi membranami roste se
zastoupenim kaucukovitého siloxanu, pfi¢emz pii nizSich
obsazich dochazi zaroven pouze k pfijatelnému snizeni
selektivity.

V piispévku bude piislusnd pozornost vénovana
isyntéze a charakterizaci k pfipravé membran vyuZzivanych
vysoce vétvenych polyimidii na bazi 4,4 -oxydiftalanhydridu
nebo 4,4’-(hexafluorisopropyliden)diftalanhydridu a 4,4",4"'-
triaminotrifenylmethanu a dale pak i poly(imid-siloxanovych)
kopolymert od nich odvozenych.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 15-06479S.
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7L-03
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NANOCOMPOSITES FOR SOLAR CELLS
APPLICATION
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One of the promising hybrid solar cell technologies are
the dye-sensitized solar cells (DSSC). DSSCs with Pt as the
standard catalytic layer of the counter electrode (CE)
deposited onto fluorine-doped tin oxide (FTO) glass have the
highest photovoltaic performance. The main drawback of Pt
CE are the high-cost preparation of CEs with sufficient
catalytic properties requiring high temperatures and the
corrosion of Pt in the presence of aliquid electrolyte. As
alternatives to standard Pt CE carbon-based materials together
with conducting polymers and their composites have been
studied intensively. Polypyrrole (PPy), due to its simple and
inexpensive preparation, good catalytic activity for I3~
reduction, high conductivity and stability in the presence of
liquid electrolytes, is very interesting for DSSC CE
applications’.

Two methods were used for CE composites preparation.
The first method is in-situ chemical oxidative polymerization
of pyrrole in the presence of MWCNT and the second method
consists in electrochemical polymerization of pyrrole on
fluorine doped tin oxide coated (FTO) glass. The samples
were prepared in different ratio of PPy and MWCNT. Two
surfactants were used in the composite preparation, namely,
cationic cetyltrimethylammonium bromide (CTAB), and
anionic dodecylbenzene sulfonic acid (DBSA).

Morphologies of modified carbon nanostructures by PPy
were investigated by scanning electron spectroscopy. Two
main parameters were systematically studied with respect to
PPy amount. X-ray photoelectron spectroscopy analysis of
PPy/MWCNT nanocomposites provided information about
the degree of PPy coating on the MWCNT, and cyclic
voltammetry (CV) reflected results of electrode force and
electrical conductivity. Catalytic activity of PPy/MWCNT
layers on the FTO glass were evaluated by CV and
photovoltaic properties of DSSCs with PPy/MWCNT counter
electrodes were characterized by I-V measurements. The PPy/
MWCNT with a ratio of 70:30 and surfactant CTAB reached
the lowest charge transfer resistance measured by
electrochemical impedance spectroscopy, even lower than
standard the Pt CE, and had good electrochemical stability
and reasonable catalytic activity in the presence of the iodide
electrolyte. Overall, the photovoltaic performances of DSSCs
were significantly higher for the PPy/MWCNT composite
CEs than for the PPy CE, and the PPy/MWCNT 70:30
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reached an approximately 30 % lower conversion efficiency
(n = 4.9 %) compared to the standard Pt CE (n = 7.1 %). CEs
prepared with PPy/MWCNT with surfactant DBSA show
lower efficiency (n = 2.3 %) than CEs prepared with
surfactant CTAB. CEs prepared with nanocomposites
prepared by electrochemical polymerization of PP y/MWCNT
onto FTO glass need to optimize for possible direct
comparison with chemically synthesized PPy/MWCNT in
DSSC application.

The use of PPy/MWCNT composite CEs with enhanced
electrochemical and photovoltaic properties in DSSCs
compared to pure PPy CEs and MWCNT CEs indicates that
the former can be an efficient low-cost alternative to standard
Pt CEs.

The work was supported by project SAS — TUBITAK JRP
2014/2 and project VEGA 02/0149/14.
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FILMS AFTER POST DEPOSITION ANNEALING
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Nano-mechanical properties of hybrid material of
titanium oxide hydrate / polyvinyl alcohol were investigated.
The main objective was to evaluate the changes produced by
post deposition annealing in hybrid thin films. The
investigated material was prepared from titanium tetrachloride
(TiCly) and  polyvinyl alcohol (PVAI) following
a conventional procedure'. We investigated a 2.4 um thick
films comprising hybrid with formulation 11.5 mmol titanium
per g of PVAL which were deposited via spin coating on glass
substrates and aged in vacuum for seven days. Samples were
analyzed by Triboindenter (TI750: Hysitron, Minneapolis,
USA) using a Berkovich diamond indenter with a tip radius of
~150 nm. Samples before annealing and then annealed
10 minutes at 50 °C, 80 °C, and 200 °C were analyzed.

It was found that roughness slightly increased after
annealing. Hardness also increased from 0.26 + 0.01 GPa for
sample before annealing to 1.50 + 0.04 GPa for sample after
annealing 10 minutes at 200 °C. Elastic modulus increased
from 3.38 + 0.09 GPa for sample before annealing to 18.79 +
0.30 GPa for sample after annealing 10 minutes at 200 °C.
Changes in elastic modulus is justified when considering the
presence of titanium oxide hydrate units of large dimension
that act as point of defect interfering with the polymer-
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polymer interaction and altering the natural elasticity of the
polymer matrix The annealing promotes the removal of water
and the increase in the crosslinking density of the hybrid
material, hence it justifies the observed change of both the
elastic modulus and hardness.

The work was supported by project VEGA 2/0149/14.
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Polyvinylchlorid, vzhledem k dobrym fyzikalnim
a mechanickym vlastnostem, snadné misitelnosti s rtiznymi
aditivy, a nepochybné i vzhledem k pfijatelné cené stale patii
k polymerim s Sirokym aplika¢nim potencialem. Pfitomnost
zmek¢ovadla vyrazné ovliviiuje zpracovatelské i uzivatelské
vlastnosti PVC smési, ale také jejich stabilitu a odolnost
pusobeni vnéjsiho prostredi. Jiz fadu let je velkym problémem
vyuziti  di(2-etylhexyl)ftalatu (DEHP) v zdravotnickych
obalech ur¢enych ke skladovani krve, toto zmékcovadlo
zajisti PVC materidlim pozadované mechanické vlastnosti,
transparentnost a chemickou odolnost. Nicméné se z PVC
smesi v malé mife uvoliiuje a tim se dostava do primého
kontaktu s pacientem. Jsou tedy hleddny a testovany
alternativni materialy, které by mékéeny PVC nebo alespon
DEHP ve smésich PVC nahradily.

Stalost a zdravotni pfijatelnost zmékcovadel v PVC
obalech vyuzivanych v potravindiském pramyslu, popf.
v zdravotnictvi, je tedy zasadnim pfedpokladem pro dalsi
vyuziti PVC v této oblasti.

Prispévek  shrnuje  vysledky  studia  migrace
zmé&kcéovadel, které se 1i§i chemickym slozenim a molérni
hmotnosti, ze smési PVC do rozpoustédel, fyziologického
roztoku, simulantd potravin, atd. Rozsah migrace
zmé&kCovadla z polymerni smési zavisi, vedle chemické
struktury zmék¢ovadla na slozeni polymerni smési, na typu
amnozstvi stabilizatoru, historii vyrobku, podminkach
migrace, teploté, typu média.

Tato prace vznikla za podpory VSCHT Praha.
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KOALESCENCE VE VISKOELASTICKE MATRICI

JOSEF JUZA, IVAN FORTELNY
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Koalescence (splyvani) kapek je jednim z procesi
probihajicich pfi michani polymernich smési a ovliviiyjicich
fazovou strukturu. Ta ma vyznamny vliv na vlastnosti
polymernich smési. Jejim zvlastnim piipadem, je-li hnaci
silou rozdil v rychlosti toku matrice na riznych mistech, je
tokem indukovana koalescence. Vliv odporu matrice v etapé,
kdy je pfiblizovani c¢astic zpomalovano odporem vrstvy
matrice vytlacované z prostoru mezi kapkami, je
kvantifikovan pravdépodobnosti koalescence ¢ili téz kolizni
ucinnosti P, ktera je pomérem poctu srazek kapek pii odporu
matrice k jejich podtu za nepfitomnosti jakéhokoli
vzajemného plisobeni az do okamziku srazky.

Zakladnim krokem vypoctu kolizni G¢innosti je vypocet
drahy dvojice kapek a uréeni, zda dojde k jejich splynuti'?.
Pouzivali jsme zjednoduSeny postup s integraci vzdalenosti
a polarniho whlu podle azimutu a pouzitim limitnich rovnic
pro t&sné piibliZeni’, pro systémy s viskoelastickou matrici
jsme ale narazili na meze tohoto postupu®.

Z tohoto divodu jsme pfikrocili k soubézné integraci
vSech soufadnic dle ¢asu a zkouSeni riznych piechodl
zrovnic popisyjicich volné unaSeni kapek tokem matrice,
popisujicich piiblizovani vzdalenych &astic'” a rovnic pro
pohyb vtésném piiblizeni. Pro nejjednodussi ptipady se
podafilo dosahnout rozumné shody s exaktnimi vypocty pro
kulové kapky v newtonskych systémech’, zatimco pro
viskoelastické systémy zatim stale hledame vhodny zpusob
promitnuti elastickych sil mimo t&sné piiblizeni.

Tato prace vznikla za podpory grantu Grantové agentury CR
GA14-179218
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SORPCE PLYNU, PAR A JEJICH SMESI

VE SKLOVITYCH A KAUCUKOVITYCH
POLYMERECH: UNIVERZALNI POPIS GAB
MODELEM VICEVRSTVE ADSORPCE?

ONDREJ VOPICKA, DANIEL RADOTINSKY,
KRYSTOF PILNACEK, MAREK LANC, PETR CiHAL,
ALENA RANDOVA, KAREL FRIESS
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vopickao@vscht.cz

Obecné znamou vlastnosti polymert je jejich schopnost
sorbovat nizkomolekuldrni latky. Polymery ve sklovitém
stavu Casto vykazuji esovité¢ zahnuté sorpéni izotermy, které
prechodem polymeru do kaucukovitého stavu (nad Ty) ztraceji
svij pocate¢ni ohyb. Jednim znemnoha modelid schopnych
popsat sorpéni izotermy plynt a par jak ve sklovitych, tak
i v kaudukovitych polymerech je GAB model' vicevrstvé
adsorpce. Tento model dobie vystihuje napt. sorpéni izotermy
par dimethyl karbonitu (DMC) ajeho analogl, acetonu
amethyl acetatu, v kauCukovitém poly(dimethylsiloxanu)
a ve sklovitém poly[(trimethylsilyl)propynu]** (obr. 1), stejné
jako plynného oxidu uhlitittho ve sklovitém polymeru
s vnitini mikroporozitou (PIM-1) a v triacetatu celulézy”. Déle
byla ukazana moznost rozSifeni modelu na popis sorpce
smési’, naznacujici dosti univerzalni pouzitelnost tohoto,
v oboru studia sorpce v polymerech ponekud opomijeného,
modelu.
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Obr. 1. Sorpce par dimethyl karbonitu v PDMS? a PTMSP® pii
40 °C, krivka znazoriuje model GAB

Tato prdce vznikla za podpory grantii GA CR ¢. 13-32829P
a P106/10/1194, a podpory na  specificky vysokoSkolsky
vyzkum (MSMT ¢.20/2015).
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Poly(lactic acid) (PLA) is the subject of intense
scientific research and application. PLA is usually represented
by thermoplastic aliphatic polyester derived from renewable
resources (corn starch, tapioca roots, and chips). This polymer
is considered as one of the most promising materials that
could be an alternative to polymers derived from petroleum'.
There are two main major groups of PLA application. The
first covers the special materials used in medicine (surgical
threads, implants and drug carriers)’, and the second relates to
the products of everyday use in a variety of packaging
materials and disposable items. Chitosan imobilized on the
PLA surface after activation by radio-frequency (RF)
discharge plasma, and grafting with allylamine has been
investigated. PLA films were examined in terms of surface
properties and bacteriostatic performance against two most
representative bacterial strains, that is, Escherichia coli and
Staphylococcus aureus. Surface analyses via various
techniques established that chitosan was immobilized onto the
PLA surface. As chitosan immobilized PLA packaging foils
had strong activity against both Escherichia coli and
Staphylococcus aureus, they may be exploited in various food
packaging applications including antimicrobially active
vacuum packages and oxygen barrier films.

This work was supported by Slovak grant agency VEGA
(grant No. 2/0199/14) and Slovak Research and Development
Agency under the contract No. APVV-14-0518.
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(POSS)

Nevr

Polyhedrdlni  oligomerni  silseskvioxany
silseskvioxanové  skupiny. Vyznacuji se  strukturou
pfipominajici krychli, vniz jsou atomy kifemiku umisténé
v rohovych pozicich a jsou vzajemné spojené stabilni vazbou
Si—O-Si. Na kazdém atomu kiemiku je navazan organicky
substituent a to zaruCuje POSS slouceninam kompatibilitu
a misitelnost s mnoha polymery. Néktery z téchto organickych
substituenti muze byt polymerizovatelnd skupina, coz
umoziluje piipravu organicko-anorganickych hybridnich
materiald polymeriza¢nimi technikami. Pomoci fizenych
polymerizacnich metod tak lze syntetizovat dobfe definované
POSS (ko)polymery s POSS skupinou kovalentné vazanou
v polymernim fetézci.

V nasi studii' jsme zkoumali uplatnéni metody atom
transfer radikéalové polymerizace (ATRP) pii
homopolymerizaci komeréné dostupného POSS monomeru,

naznatovaly’, ¢ ATRP polymerizace tohoto monomeru
probiha pouze do nizkych polymerizacnich stupid, typicky
DP, < 20. Divodem nemoznosti pfipravit vysokomolekularni
PiBuPOSSMA polymer méla byt obtizna stericka pfistupnost
polymerizaéniho rustového centra pro katalyticky komplex po
dosazeni vysSich polymeriza¢nich stupnd. My jsme vSak
zjistili, Ze optimalizaci reak¢nich podminek lze pfipravit
PiBuPOSSMA s M, viadu az 10° a nizkou disperzitou
(P <1,20). Klicovym zjisténim bylo, Ze studovany monomer
ma nizkou stropni teplotu, coz ma za nasledek pouze
omezenou konverzi monomeru za neoptimalizovanych
podminek. ZvySenim vychozi koncentrace monomeru a/nebo
snizenim reakéni teploty bylo toto omezeni piekonano a byly
ptipraveny vysokomolekuldrni homopolymery a kopolymery
iBuPOSSMA.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR P106/12/0844.

LITERATURA
1. Raus V., Cadova E., Starovoytova L., Janata M.:
Macromolecules 47, 7311 (2014).
2. Pyun J., Matyjaszewski K., Wu J., Kim G.-M., Chun S.
B., Mather P. T.: Polymer 44, 2739 (2003).

7L-10
MECHANISMUS POLYMERACE s-KAPROLAKTAMU
A EXFOLIACE VRSTEVNATYCH PLNIV

JIRI BROZEK®, DANA LENNEROVA®, FRANTISEK
KOVANDA®, DANIEL JAKSCH?, LENKA MALINOVA®

 Ustav polymerii, "Ustav chemie pevnych latek, Vysokd skola
chemicko-technologicka v Praze, Technickd 5, 166 28

Praha 6, Ceskd republika

Jiri.brozek@vscht.cz

Polyamid 6 se pfevazné pouziva jako vlaknatsky
a konstrukéni materidl. Vlastnosti polyamidu 6 je mozno déle
modifikovat piisadou nanoplniv. Pro syntézu polyamidovych
nanokompoziti se vyuZzivaji vrstevnaté silikaty
(montmorillonit), podvojné hydroxidy (hydrotalcit) a uhlikova
nanoplniva. Jednou z metod pfipravy nanokompoziti
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polyamidu 6 je polymerace interkalovaného monomeru
ze suspenze vrstevnatého plniva v e-kaprolaktamu (in situ
interkalace). Nutnou podminkou exfoliace vrstev a zajisténi
termodynamické stability vysledného nanokompozitu je
vhodna  organofilizace plniva, umozfiujici pronikani
monomeru do mezivrstvi a oddalovani vrstev pii jeho
polymeraci'.

Prispévek je zaméfen na vliv typu plniva, strategie jeho
organofilizace a pouzittho mechanismu polymerace
e-kaprolaktamu na vytvafeni interkalované a exfoliované
struktury. Pouzitd plniva se zasadné li§i v typu fixace
organofilizujici substance na jeho povrch. Hydrolytickym
mechanismem lze pfipravit nanokompozity, nevyhodnou je
nizké rychlost polymerace’. Nase pozornost je zacilena na
postupy vyuzivajici vysoké rychlosti aniontové polymerace.
Pii aniontovych polymeracich e-kaprolaktamu obsahujici
dispergovany montmorillonit se nepodafilo pfipravit
nanokompozit s exfoliovanou strukturou. Pfi¢ina nezdaru
spocivala v rychlé vyméné alkylammoniovych kationti
v mezivrstvi za kationty iniciatoru polymerace (Na', Mg®")
vedouci k zp&tné agregaci az ke krystalizaci vrstev plniva’®. P¥
pouziti hydrotalcitu interkalovaného 2-aminoethansulfonovou
kyselinou se podatilo aniontovou polymeraci e-kaprolaktamu
piipravit nanokompozit s exfoliovanou strukturou® pii aplikaci
ruznych aktivavori polymerace liSicich se v rychlosti
polymerace. Zajimavy smér predstavuje montmorillonit
interkalovany laktimethery s riiznou velikosti cyklu®’. Byly
navrzeny a diskutovany mechanismy vzniku polymernich
molekul v mezivrstvi vrstevnatych plniv.

Tato prace vznikla za podpory VSCHT Praha.
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The low surface free energy of polyamide 12 causes that
its surface and adhesives properties are insufficient for
bonding, laminating and printing. To obtain a higher strength
of adhesive joints of polyamide 12 to more polar polymers, it
is necessary to increase its surface free energy by specific
modification methods. The most advanced method of
polyamide 12 surface treatment is based on surface barrier
discharge plasma activation'”. The higher strength of
adhesive joint polyamide 12 modified by barrier plasma to
rubber using polyurethane adhesive can be reached by
addition of collagen to adhesive. The surface of polyamide 12
was pre-treated at various times by surface barrier discharge
plasma in O, or N, at atmospheric pressure. The chemical
changes of polyamide 12 modified by plasma were analyzed
using Fourier Transform Infra Red-Attenuated Total
Reflection (FTIR-ATR) spectroscopy, X-Ray Photoelectron
Spectroscopy (XPS) and static measurements of testing
liquids contact angles. The surface free energy and strength of
adhesive joints of polyamide 12 modified by barrier plasma to
rubber using PUR adhesive increased. The strength of
adhesive joint polyamide treated by barrier plasma to rubber
increased significantly after modification PUR adhesive by
collagen.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-15-124.
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Electrically conductive polymeric composites are often
used as heating elements, temperature-dependent resistors and
sensors, self-limiting electrical heaters and switching devices,
antistatic materials for electromagnetic interference shielding
of electronic devices'. The importance of thermal
conductivity® in polymer composites is associated with the
need for appreciable levels of thermal conductance in circuit
boards, heat exchangers, appliances, and machinery. The of
information on thermal conductivity of materials is also
necessary for modeling of optimum conditions during
materials processing, as well as for a analysis of transport of
heat in materials during practical applications. Electrical
conductivity, thermal conductivity and ultimate mechanical
properties, namely elongation at break and stress at break of
low- and high-density polyethylene/graphite composites were
stidied in this contribution. The thermal conductivity of filled
high-density polyethylene is higher then thermal conductivity
of filled low-density polyethylene due to higher degree of
crystallinity. After initial decrease in stress at break,
a reinforcing effect was observed. The reinforcing effect was
more pronounced for high-density polyethylene matrix.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-14-0518
and No. APVV-14-0506.
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Natural fibers can be used to reinforce rather than fill
plastics, which increase strength as well as stiffness. Wood
and other lignocellulosic fibers typically have higher aspect
ratio than that of wood flour. Furthermore, the aspect ratio of
the fiber can be increased. At a critical fiber length, stress is
transferred from the matrix to the fiber, resulting in a stronger
composite'. Although most wood-based composites are
considerably less stiff than solid wood, adding wood flour to
unfilled plastics can greatly stiffen the plastic, but often makes
more brittle, compared with pure plastics®>. The convenience
of these composites lies in the fact that one of their ingredients
(i.e. wood/lignocellulosic material) can be easily obtained
from natural resource and they can be made relatively easily.
The aim of this study was to evaluate mechanical properties of
the date palm wood-based low-density polyethylene (LDPE)
composites. The date palm wood filler concentration ranged
from 10 to 70 wt.%. The stiffness and hardness of the micro
composites, which were characterised by the Young's
modulus, significantly increased with an increase in the filler
content in the entire concentration range. The maximum value
of 1933 MPa for the micro composite filled with 70 wt.% of
the filler is approximately 13 times greater than that for the
pristine LDPE. This result indicates that the filler has a strong
reinforcing effect and that there is a good distribution of the
filler. Furthermore, the stress at the break of the micro
composites and its dependence on the filler fraction varies
nonlinearly. The material becomes brittle if filled with more
than 10 wt.% of the filler.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-14-0518
and No. APVV-14-0506.
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Vtejto praci sme pouzili reologické merania na
sledovanie Strukturalnych zmien v nanokompozitoch, kde ako
plniva boli pouzité vrstevnaté silikaty.

Je zname, Ze uz malé mnozstvo ilovych mineralov
v polymérnej matrici moéze vyrazne ovplyvnit vysledné
vlastnosti kompozitov, napriklad mechanické vlastnosti. Tento
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efekt je vSak podmieneny dokladnym rozdispergovanim
plniva v polyméri. AvSak, kedZze polyméry st véacSinou
hydrofébne a prirodné ily hydrofilné, pre zvySenie ich
vzajomnej mieSatelnosti je dolezitd vhodna povrchova
modifikacia plniva. Ked’Ze nie vsetky polyméry maju rovnaky
stupefi hydrofobicity, optimalna povrchova modifikacia
daného plniva je rozdielna pre rézne polyméry. Stupei
hydrofobicity mdze byt vyjadreny napriklad parametrom
rozpustnosti, ktory je odlisny pre jednotlivé polyméry.

V naSej praci sme najprv Studovali reologické chovanie
plniv v disperziach kvapalin. Vybrali sa kvapaliny, ktoré mali
hodnoty parametra rozpustnosti podobné ako polyméry,
z ktorych sme zamyslali pripravit kompozity. Z vybranych
plniv  sa  pripravili kompozity = vtroch matriciach
(nizkohustotny polyetylén, polyamid 12 a polykaprolakton).
Porovnéavali sa tri modifikované a dva nemodifikované plniva
ilového typu. Sledovali sa reologické vlastnosti v tavenine na
porovnanie s reologickymi vlastnostami zodpovedajucich
disperzii. Taktiez sa hodnotil vplyv plniv v jednotlivych
polymérnych matriciach na vysledné mechanické vlastnosti
kompozitov.

Tato praca vznikla za podpory projektov APVV 0694-12
a VEGA2/0108/14.
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Spracovanim jednej tony surovej koze vznikne 200 kg
chromom sietovanych kolagenovych odpadov, 250kg
biologicky nestabilnych odpadov s obsahom proteinov
azivo¢iSnych tukov ado rbézneho stupiia hydrolyzovany
keratinovy odpad'. Ciefom naSej prace bol vyskum
technolégie dechromaécie tuhych kolagénovych odpadov bez
oxidécie Cr’* na Cr® so zachovanim fibrildrej Struktiry
kolagénu. Dosiahnuta bola vysokd cca 99% Ucinnost
odchrémovania a nizke menej ako 3 % straty kolagénu®. Tato
praca prezentuje aj moznost’ vyuzitia biopolyméru kolagén na
pripravu ekologickych, termoplastickych lepidiel.
Priemyselné skusky potvrdili moznost' spracovat’ lepidlo na
vietkych typoch strojov pri $tandardnej kvalite lepenia®. Praca
rieSi dalej spracovanie biologicky nestabilnej strojnej
glejovky na biopalivo a glycerin. Vysoké ¢islo kyslosti ¢islo
kyslosti 3846 mg KOH/1g tuku a mnozstvo vody 0,5-3 %
vtuku bolo rieSené pridavkom kvapalnych susidiel,
kombinaciou kyslej esterifikacie, alkalickej transesterifikacie
a destilaciou®. Cielom tejto prace bola aj 3tudia vplyvu
hydrolyzatu keratinu s maximalnym obsahom volnych
tiolovych skupin na antioxidacné vlastnosti. Vzorky
keratinovych hydrolyzatov boli testované diferencnou
kompenzacnou kalorimetriou (DSC) a experimentalne prace
potvrdili, Ze antioxida¢né vlastnosti keratinov vyznamne
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Polymer hydrogels are defined as two- or
multicomponent systems consisting of a three-dimensional
network of polymer chains and water that fills the space
between cross-linked macromolecules. They are able to
absorb huge amount of water or water solutions which very
often exceeds amount of the polymer significantly. The
swelling degree depends mainly on chemical structure of
polymer network, density of cross-linking, temperature,
pressure and presence of additives. Most of polymer
hydrogels are responsive to chemical, physical or biological
stimuli. These materials are named smart materials, because
they are able to answer for some external signals. The most
interesting are biocompatible and non-toxicity materials. They
can be applied in medical and pharmaceutical industry.
Scientist study about producing of artificial tissue based on
polymer hydrogels. Another applying field of polymer
hydrogels are smart drug delivery systems. Stimuli-responsive
hydrogel is drug carries, which release substances as response
for some signals. The bigger advantage in such system is drug
release in defined time and place. Nowadays hydrogel
dressing for burns are commercially available. In addition that
scientist makes research about conducting hydrogels, which
can be used as stimulating electrodes in human body. Many
other applications are also known for example:
microactuators, microvalves, lenses with variable focal length,
and sensors. Fast development of hydrogel materials will be
observed in next few years.
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Relativné vysoké zasoby uhli (hnédého i Gerného)' nas
v Ceské republice nuti zamyslet se, zda by bylo vhodné tyto
vlastni zdroje uhlikové suroviny vyuzivat do budoucna jako
suroviny pro vyrobu chemikalii.

Uhli je sice obdobné jako ropa koncentrovany zdroj
uhliku, méa vSak nékteré podstatné nevyhody. Jde o pevnou
latku, kterd strukturné odpovida zesitované makromolekule,
obsahuje vyznamné mnozstvi nezadoucich prvka a jako pevny
substrat vykazuje pomalé reakce pifi jeho chemickych

preménach.

V oblasti chemického vyuziti uhli existuji tfi zakladni
technologické varianty: pyrolyza, pifimé a nepiimé
zkapaliiovani®.

Karbonizace  hnédého  uhli  byla realizovéna

v Ceskoslovensku az do 60. let minulého stoleti. Spo&ivala
v zahtati hnédého uhli na teploty 550 az 750 °C, pficemz se
kromé plyni a tuhych zbytkd uvoliovala po ochlazeni
kapalina — dehet s vytézkem okolo 10 %. Pfimé zkapaliovani
uhli v podstaté znamena jeho destruktivni hydrogenaci, kdy
pisobenim vodiku, katalyzatori a za vysokych teplot (500 °C)
a tlaki (30 MPa), $té€pime jiz zminénou zesitovanou strukturu
uhelné molekuly na mensi fragmenty. Z hlediska dne$niho
poznani je ovSem nejperspektivnéj$im postupem nepiimé
zkapaliiovani uhli. Prvym krokem je jeho zplyiovani, kdy je
uhelnd hmota parcidlné spalovana za soucasného pusobeni
vodni pary. Teplo ze spalovani do systému vnasi potiebnou
energii a umoziuje tak prubéh endotermnich reakci s vodou
za vzniku ptfevazné vodiku a oxidu uhelnatého, tedy na tzv.
syntézni plyn. Pro jeho vyuZiti jsou k dispozici v principu dvé
zakladni — ob¢ vyuzivané a pokladané za stejné perspektivni —
syntetické cesty. Prvou je tzv. Fischerova a Tropschova
syntéza, druhou syntézni cestou je vyroba metanolu.

Pro zemé, které maji dostatecné zasoby, piedstavuje uhli
spolehlivy zdroj pro vyrobu chemikalii, a to zejména jako
partner pro klasické technologie nebo obnovitelné zdroje.
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Rust svétové populace a jeji naroky na hladinu
blahobytu' spojené s rostoucimi naroky na spotiebu paliv
a chemikalii nuti primysl — zejména energeticky a chemicky
— vyznamn¢ omezovat environmentalni dopady. To zejména
pfi zpracovani a uziti fosilnich uhlikovych surovin, pfi nichz
je zakonité produkovan oxid uhlicity. Zakladni spotfebni kos
obyvatel Zem¢ se vSak bude ménit pomaleji a bude nadale
zalozen na uhlikovych produktech (paliva, petrochemikalie,
plasty). Pfitom nahrada ropy, uhli nebo zemniho plynu
biomasou bude vzdy jen ¢astecna. Je tedy nutné i pfi vyrobé
a spotiebé¢ paliv a chemikalii snizovat emise oxidu uhli¢itého.
Kromé prostého omezovéani vyroby lze emise CO, limitovat
jeho vyuzitim v chemickych vyrobach nebo zabranénim
uvolnovani jiz vniklého plynu do atmosféry.

Posledni jmenovana moznost zahrnuje dnes celosvétove
studované postupy CCS? (carbon capture and storage). Tato
technologie, zalozena na spalovani pouze kyslikem, zahrnuje
separaci vzduchu (odstranéni dusiku), takZe v produktech
spalovani je pfevazné voda a oxid uhli¢ity. Ten lze pak
relativné snadno separovat a po kompresi dopravit na vhodné
misto kulozeni. Pfikladem vyuziti oxidu uhli¢itého
v organickych syntézach je vyroba karbonatovych derivati.
Cykloadice CO, na epoxidy vede k tvorb& polykarbonati’.
Ziskané polymery (zejména polypropylenkarbonat) jsou
tepelné stabilni, vysoce transparentni a biodegradabilni®.

V ptipadé dostatku ,,zelené” energie (solarni, vétrné) je
feSenim elektrolytickd vyroba vodiku a jeho pouziti na
transformaci CO, na methan’, ktery ptedstavuje vyznamnou
surovinu pro navazné chemické syntézy. Samoziejme,
v oblasti motorovych paliv, je masivné omezovana
novotvorba oxidu uhli¢itého pouZzitim biopaliv zejména druhé
generace’.
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FCHPT STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava
Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie , Slovensko
elena.hajekova@stuba.sk

V préci sa sledoval vplyv prirodnych zeolitov mordenitu
a klinoptilolitu zo slovenskych nalezisk, z lokalit BardoSova
Lehodtka a Nizny Hrabovec, na pyrolyzu odpadovych plastov
zo starych vozidiel. Surovinu predstavovali podrvené plastové
Casti autovrakov vyrobené z aditivovaného polypropylénu,
ako st palubné dosky, vnutorné obloZenia, masky chladicov.
Pouzili sa prirodné, nemodifikované formy katalyzatorov
rozneho zrnenia, ako aj katalyzatory opracované réznymi
sposobmi na zvicSenie kyslosti a objemu porov. V praci sa
vyhodnotil vplyv jednotlivych katalyzatorov na rozklad plastu
pri  pyrolyze a ziroven sa vysledky porovnali
s Cisto termickym rozkladom. Porovnanie sa uskutocnilo na
zaklade materidlovej bilancie a detailnej chromatografickej
analyzy plynnych akvapalnych produktov odobratych
v piatich ¢asoch v zavislosti od doby experimentu a teploty
v reaktore, ktora dosiahla maximalne hodnotu 500 °C.
Experimenty sa uskutoénili vo vsadzkovom laboratérnom
reaktore v pritomnosti dusika, ktory premieSaval taveninu
a pomahal vynasat’ produkty rozkladu z reaktora.

Porovnanim termického a katalytického rozkladu sa
zistilo, ze pri termickom rozklade sa tvorilo najmensie
mnozstvo plynov (4 %) avelké mnozstvo kvapalnych
produktov (71 %), najviac v oblasti naftovej frakcie.
Mnozstvo tuhého zvysku vreaktore bolo v pripade
katalytického rozkladu mensie, o sved¢i o pozitivnom vplyve
katalyzatorov na rozstiepenie makromolekal odpadového
plastu. Okrem nerozlozeného plastu sa vo zvysku nachadzali
aj anorganické plnivd v mnozstve do 15 % hm. Na priebehu
tvorby kvapalnych produktov sa pozoroval vo vsetkych
pripadoch rovnaky trend, kedy sa na zaciatku rozkladu plastu
tvorili prevazne Tlahsie uhlovodiky priblizne v oblasti
benzinovej frakcie (Cs—Ci;) as dobou experimentu, teda aj
s opotrebovanim katalyzatora prevazovala tvorba tazsich
uhl'ovodikov v oblasti naftovej frakcie (C,—Cy).

Porovnim vytazkov frakcii z experimentov s réznymi
katalyzatormi sa zistilo, Ze mordenity prirodné aj
modifikované  poskytovali védcSie vytazky plynnych
uhl'ovodikov (do 23 % hm.) na ukor vytazkov benzinovej
frakcie, ktorej vacSie mnozstvo vznikalo pri experimentoch
s klinoptilolitmi ako prirodnymi, tak aj modifikovanym.
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viadimir.danielik@stuba.sk

Gypsum (CaS0,4.2H,0) occurs in nature as a soft
sulphate mineral. Nowadays huge amounts (millions tons all
over the world) of this substance are formed as a side product
from desulphurization processes. When it originates from
a coal power plant, we call it flue gas desulfurization gypsum
(FGDQ). One of the possibilities of utilization of FGDG is the
production of ammonium sulphate by the so called conversion
reaction between gypsum and the mixture of carbon dioxide
and ammonia (or by using ammonium carbonate). Besides
obtaining of desirable products it will reduce the amount of
gypsum that would be necessary to deposit after its arising
from the desulphurisation of coal. The reaction consumes the
equivalent amount of carbon dioxide, as well, which is also
a positive effect.

In this paper, 10 FGDG samples of different origin
(Slovnaft, ENO, Prunéfov, TuSimice, Deponie) together with
2 chemicals of pro analysis purity (Merck, Mikrochem) were
tested. Quantitative parameters of conversion rate of gypsum
were compared with the BET specific surface and average
particle size. For quantitative evaluation of the rate of the
conversion reaction, the following parameters were chosen: (i)
initial rate of the reaction. This parameter can be determined
by the extrapolation of the conversion curve to zero time; (ii)
half-time of the reaction; (iii) conversion reached after certain
time; (iv) maximum conversion achieved.

Initial rate is not a reliable parameter, because it is
influenced very much by the disintegration of agglomerates
formed by gypsum particles. Half-time of the reaction is
determined also from the conversion curve. It is a better
parameter for estimation of the reaction rate that the initial
rate of the reaction. Conversion reached after a chosen time
seems to be the most reliable. This parameter has a good
reliability. The conversion reached after 25 min from the
beginning of the experiment is in correlation with specific
surface of the samples determined by the BET method.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-14-0217
(EGYVACHEP) and co-funding by VUCHT a.s.
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LOW TEMPERATURE SODIUM CRYOLITE
ELECTROLYTES WITH HIGHER ADDITION OF AlF;

EMILIA KUBINAKOVA, JAN HIVES

Faculty of Chemical and Food Technology STU in Bratislava,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
emilia.kubinakova@stuba.sk

Electrochemical preparation of aluminium from
characteristic fluoride melts take place in temperature range
950-970 °C. The electrical conductivity is an important
physical-chemical parameter of the electrolyte in this process.
When electrical conductivity data are combined with transport
numbers, the mobility of ions can be determined. This
information is important for obtaining a better understanding
of the mechanism of transport processes. The measurement of
electrical conductivity in melts, especially in the case of
fluorides and their mixtures is rather complicated.

In this paper, systems based on sodium cryolite with
higher addition of AlF; were measured. This low-temperature
electrolytes with molar ratio between NaF/AlF;, CR<2, have
different properties than “classic baths” (CR = 2,8-2,2).
Higher addition of AIlF; decreases temperature of primary
crystalization but also reduces electrical conductivity.
Measured temperature range was down to the 705 °C in these
experiments.

The pyrolytic boron nitride electrode for tube-type
graphite cell with an exactly defined distance between
electrodes was used. Electrochemical impedance spectroscopy
(EIS) was used for the measurements of the cell impedance.
Measured impedance data were evaluated by the nonlinear
regression analysis by the method of equivalent circuit. The
electrical conductivities were calculated from the values of
electrical resistance.

This work was supported by the Ministry of Education,
Science, Research and Sport of the Slovak Republic within the
projects VEGA 1/0543/15 and VEGA 1/0101/14.
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CALCIUM CARBONATE PREPARED FROM
THE FLUE GAS DESULPHURIZATION GYPSUM

JANA JURISOVA?, VLApIMiR DANIELIK?, PAVEL
FELLNER?, MILAN KRALIK"
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Flue Gas Desulphurization Gypsum (FGDG) originates
from a desulphurization process in coal power plants. In this
paper, investigations of the conversion of FDGD with
ammonium carbonate are reported. This conversion reaction
results in calcium carbonate and ammonium sulphate that can
be used as a fertilizer or a component of the fertilizers. The
chemical reaction between gypsum and ammonium carbonate
is known as the Merseburg process. Added value of this
process can be a formation of different crystalline
modifications of calcium carbonate. FGDG originating from a
Slovak coal power plant was tested. The influence of initial
concentration of raw materials, their initial ratio as well as
influence of temperature was studied. Because of using of
ammonium carbonate, the experiments were carried out in
asealed reactor (ammonium carbonate decomposes at
temperatures higher than 30 °C). Under the studied reaction
conditions calcium carbonate crystallizes in the form of
calcite except of equimolar mixture when mixture of calcite
and vaterite was formed. The conversion after 90 min of
reaction reaches the values 89 % at equimolar initial mixture;
95 % at the mixture with 30 % excess of ammonium
carbonate at 25 °C. The presence ammonium sulphate in the
reaction solution (due to using recycling) results in formation
of calcite and vaterite too.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-14-0217
(EGYVACHEP) and co-funding by VUCHT a.s.

8P-02
POROVNANI RUZNYCH ANEXU PRI OPAKOVANE
SORPCI URANU Z VODY

HANA PORSCHOVA, HELENA PARSCHOVA

VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
hana.porschova@vscht.cz; helena.parschova@vscht.cz

Uran je radioaktivni toxicky tézky kov, ktery se
kumuluje v lidském téle v ledvinach a kostech. Poskozuje
epitel tubuld a nahrazuje vapnik v kostni miizce, navic miize
dochazet k ozéfeni tkani v okoli mista depozitu. Do téla se
dostava nejCastéji z vody. Proto je tfeba jej zvody
odstrafiovat'?. K odstranéni uranu zvody lze pouZit napi.
srazeni, sorpci na ruznych materidlech nebo iontovou
vyménu’. O vhodném typu materidlu rozhoduji predeviim
vstupni parametry vody — jeji pH, redox potencial a celkové
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slozeni. Ve vodach s pH > 7 se uran vyskytuje pfevazné ve
formé rozpustnych aniontovych komplexu, a proto lze vyuzit
siln& nebo slabé bazické anexy™*’, které miZzeme po regeneraci
Znovu pouzit.

Tato prace byla zaméfena na sledovani vlastnosti
n¢kolika siln€¢ bazickych anexti pfi opakované sorpci uranu
z vodnych roztokid. Anexy byly pouzivany v siranové formé
a jako regeneracni roztok byla pouzita kyselina sirova. Bylo
zkoumano, zda se méni celkovd a uzitnd kapacita anext
a tlakové ztraty na kolong.

Z vysledkt méfeni vyplyva, Ze se sledované vlastnosti
anexU pfi opakované sorpci méni, napf. uzitkova kapacita se
snizuje a tlakové ztraty zvysuji, coz mtze u nékterych ionexd
zpisobovat problémy v provozu. Tomu lze ale piedejit
CastéjSim provadénim napravné regenerace. Jinak lze ale
zkoumané anexy opakovan¢ pouzivat, protoze regeneraci lze
provést témet se 100% Gcinnosti.

Financovano z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky
vyzkum (MSMT ¢ 20-SVV/2016).

LITERATURA

1. Jeligova H.: Uran v pitné vod¢ — aktudlni toxikologické
informace. Prezentace SZU, ze dne 24. 11. 2009
dostupnd  na  adrese:  http://www.szu.cz/uploads/
documents/chzp/
ovzdusi/konz_dny a seminare/
konz_den_hzp 2009/07 kozisek uran zdr rizika.pdf
(stazeno 12. 11. 2015)
SZU: Stanovisko Statniho zdravotniho tstavu
Narodniho referen¢niho centra pro pitnou vodu k limitni
hodnot¢ uranu v pitné vod¢ ze dne 12. 3. 2013.
Pitter P.: Hydrochemie (4. vydani). VSCHT Praha 2009.
Rychkov V. N., Smirnov A. L., Gortsunova K. R.:
Radiochemistry 56(1), 38 (2014).
5. Riegel M., Tokmachev M., Hoell W. H.: Reactive &

Functional Polymers 68, 1072 (2008).

bl

8P-03
ODSTRANOVANI CHROMANI‘TJ V4 V'ODNYCH
ROZTOKU POMOCI CHELATACNICH SORBENTU

MICHAL NEMECEK, HELENA PARSCHOVA

VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
nemeceki@vscht.cz

Chromany a polychromany jsou Sestimocné slouceniny
chromu. Jedna se o karcinogenni a mutagenni latky dobie
rozpustné ve vod€. Jejich vyuziti v primyslu je zna¢né. At uz
se pouzivaji v textilnim primyslu k barveni textilii nebo
v pyrotechnice, vzdy vznikaji odpadni vody, které obsahuji
tyto nebezpeéné slouceniny chromu. Vyhlaska stanovujici
hygienické pozadavky na pitnou a teplou vodu a cetnost
arozsah kontroly pitné vody, stanovuje jako nejvyssi mezni
hodnotu koncentrace Cr v pitné vodé 50 ug I™".

Pro sorpci chromani byly pouzity nasledujici sorbenty:
Purolite S 110 (N-methylglukaminova funkéni skupina),
Wofatit MC 50 (aminooctova a aminodioctova funkéni



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 14, 159-310 (2016) 68. Sjezd chemikt Sekce 8 — postery

skupina) a Dowex M 4195 (bis-pikolylaminova funkéni
skupina).

Provedené experimenty se sorbentem Purolite S 110
ukazaly, ze po sorpci chromanti dochazi k redoxnim reakcim
s funkéni skupinou sorbentu, které jsou znaéné urychlovany
sluneénim svétlem. Po probéhnuti redoxnich reakeci doslo
k poklesu celkové kapacity sorbentu o pfiblizné 1,3 %.
K regeneraci sorbentu byla pouzita smés HCl a (COOH),.

Pfi sorpci chromanti pomoci sorbentu Wofatit MC 50
dochazi pravdépodobné k tvorbé velice stabilnich komplexi
s aminooctovymi a aminodioctovymi funkénimi skupinami.
Regenerace tohoto sorbentu se nezdatila.

U sorbentu Dowex M 4195 dochézi pti sorpci chromanti
pravdépodobné  k tvorbé komplexu s bis-pikolaminovou
funkéni skupinou, ktery snizuje celkovou kapacitu (pocet
fukénich skupin) o ptiblizné 8 %.
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Region, West Bohemian University, Universitni 8, CZ-30114
Pilsen
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The early and even current DTA peak analysis seems to
habitually follow the straightforward patterns of spectral
analysis (such as XRD) so that some specific aspects of heat
measurements are discussed showing the impact of the term
of heat transfer sluggishness affecting the DTA peak
background, the creation of temperature gradients
(particularly critical when using the extreme heating/cooling
rates), impact of the size of sample and the extent of its
surface, etc. Even if the consequences of heat transfer
hindrance (time leg) is inexcusably known since the time of
legendary Newton cooling law (1701) and fundamental Tian
calorimetric equation (1933) it has not been incorporated into
theoretical treaties properly enough. The complexity of
aDTA peak is thus analyzed in a more detailed manner
including the necessary corrections created by the effect of the
sample thermal inertia (following the graphical portrayal
below) and numerical calculation of temperature gradients in
both the steady and modulated modes. Expansion of the
meaning of "temperature" into "hotness" is discussed and
analyzed, with the goal of encompassing its two aspects: the
physical quantity (thermodynamic, under equilibrium) and the
operational quantity (experimentally observed under off-
equilibrium circumstances by the sensor's termoscopic
reading)'.
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For standard TA methods of controlled heating and/or
cooling, the standard thermodynamics applies well, but when
the temperature changes very rapidly (methods of sample
quenching), the customary thermodynamics is inadequate.
Notwithstanding the special microchip techniques developed
specifically to study rapidly-changing-temperature systems,
which are capable of handling cooling rates as fast as million
Kelvin’s per second, the accuracy of the produced
temperature data remains questionable. For such off-
equilibrium, poorly defined temperature-measuring systems,
a new term ,,tempercity* is proposed.
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This work introduces the capability of a software-based
database and library in the field of thermal analysis. It could
be demonstrated that amorphous and semi-crystalline single
phase polymers as well as mixtures of polymers can be
successfully identified and classified by means of Identify.

The comparison of measured data and measurement
results with values being already published in literature is
acommon approach to prove data quality, to develop new
materials or to characterize materials behavior in general.
Since thermoanalytical measurement results are usually
strongly influenced by measurement conditions such as the
heating rate, crucible type and material, atmosphere, gas flow
rate and sample mass, to mention only a few, it was always
difficult to create libraries or databases for comparison of
results in the field of thermal analysis. Already in 1976, G.
Liptay published the “Atlas of Thermoanalytical Curves”
containing more than 350 organic and inorganic compounds
within 5 printed Volumes'. The authors present two results
per sample, a smaller sample mass investigated with a low
heating rate and a higher sample mass measured at a higher
heating rate. This kind of data collection has been very helpful
for numerous researchers, and it still is, in order to find
appropriate measurement conditions or to receive suggestions
for an adequate interpretation of the data observed. However,
they all suffer from being printed documents and for this
reason being not available for a software library comparison
to currently measured data.

Recently, a newly developed software-based library for
thermal analysis was introduced, named Identifj}z. It allows
for the first time to use a software-based comparison of
currently measured thermoanalytical data with data stored in
a library. As it is known for other analytical techniques such
as FT-IR or MS, Identify delivers a relative value as
ameasure for similarity of measured data compared with
library data. The library can be edited and customized to the
application field of the user and can therefore be trained to
recognize customer-specific reference materials, pure samples
or mixtures. The results presented in this work made use of
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Identify in order to characterize materials by means of
thermoanalytical data.

Identify is a newly developed part of the NETZSCH
Proteus” measurement and evaluation software. It allows for
a software-based comparison of measured thermoanalytical
data with data stored in a thermoanalytical library. Various
polymers and polymer mixtures were investigated using
thermoanalytical methods such as DSC and TG. The data
received were analyzed regarding identification and
classification of the mixtures using the database functionallity
of Identify.

Due to the introduction of Identify, the first software-
based library for thermal analysis, it was possible to
demonstrate the capability in terms of identification and
classification of polymer mixtures. The database allows to
correctly identify totally amorphous polymers such as
polycarbonate (PC) by means of the evaluated glass transition.
Furthermore, the database correctly identifies semi-crystalline
thermoplastics such as polyethylene (PE), polypropylene (PP)
or polybutylene terephthalate (PBT) by means of the
evaluated melting effects’. Additionally, the ratio of different
mixtures (PC-PBT) or (PE-PP) could be detected and
classified correctly by using the database comparison. As an
example for quality control, the successful classification of
recycled polyamides compared to the virgin polyamide
reference samples’ as well as the differentiation of various
types of polyethylene is presented.

This work introduced the capability of a software-based
database and library in the field of thermal analysis. It could
be demonstrated that amorphous and semi-crystalline single
phase polymers as well as mixtures of polymers can be
successfully identified and classified by means of Identify.

REFERENCES
1. “Atlas of Thermoanalytical Curves” (TG-, DTG-, DTA-
Curves measured simultaneously), Edited by G. Liptay,
Akadémiai Kiado, Budapest, 1976.

2. Schindler A., Strasser C., Schmolzer S., Bodek M.,
Seniuta R., Wang X.: J. Therm. Anal. Calorim., DOI
10.1007/s10973-015-5026-x.

3. Fueglein E., Kaisersberger E.: J. Therm. Anal. Calorim.

23,120 (2015).
4. Fueglein E.: J. Therm. Anal. Calorim. /217, 1353 (2015).

9L-03
TERMOANALY,TICK!:Z STUDIUM P,OVBCHOV]:Z
OXIDACE UHLIKATYCH MATERIALU

GABRIELA HOTOVA, VACLAV SLOVAK

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska univerzita
v Ostrave, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
G.Hotova@seznam.cz, Vaclav.Slovak@osu.cz

Termoanalytické studium (TG-MS) povrchové oxidace
uhlikatych materiald bylo provedeno za ucelem zjisténi
optimalni teploty, doby oxidace a koncentrace kysliku pro
piipravu maximalné povrchové oxidovaného materialu.

Neizotermické termogravimetrické experimenty byly
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provedeny zahtivanim vzorku uhlikatého materidlu v oxida¢ni
atmosféfe (20, 50 a 80 % smés O,:N;) rychlosti 10 K min' do
teploty 1000 °C. Na zakladé provedenych neizotermickych
experimentd byly zjistény teploty vhodné pro izotermické
studium povrchové oxidace uhlikatych material. Samotné
izotermické experimenty byly provedeny zahfivanim ~ 5 mg
vzorku na zvolenou teplotu po dobu 2 hodin. Béhem
neizotermickych a  izotermickych experimentd  byly
zaznamenavany MS signaly s m/z=2, 18, 28, 32, 44.

Na zéakladé¢ provedenych izotermickych experimenti
(Obr. 1) bylo zjisténo, ze prib&h oxidace uhlikatych kryogeld
lze popsat tfemi reakcemi. Prvni z nich je samotna parcialni
oxidace uhlikatych materialt, ktera je spojena s hmotnostnim
naristem odpovidajici chemisorpci kysliku a tvorbé
kyslikatych funkénich skupin na povrchu materialu. Tato
reakce je pozorovatelnd pii nizsich teplotach (asi od 150 °C).
Druhou reakei je samotna oxidace uhlikatych materiald, ktera
vede az ke shofeni vzorku (nad 350 °C). Tfetim typem reakce
pozorovatelné pii oxidaci uhlikatych materialti je rozklad
kyslikatych funkénich skupin vytvofenych na povrchu
materialu v disledku chemisorpce kysliku (asi 150-350 °C).

Uvedeny model tii reakci byl pouzit k ziskani kinetické
rovnice celého procesu, kterda umoznuje simulovat oxidaci za
riznych podminek a zjistit optimalni parametry pro
maximalni miru povrchové oxidace.
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1)
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1!
95 +—— T T T T T T T T !
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Obr. 1. Izotermické TG krivky pribéhu oxidace uhlikatych
kryogelii (atmosféra 50 % O,)

9L-04
TANI JAKO MIRA POLYKONDENZACE )
RESORCINOLU A FORMALDEHYDU VE VODNEM
ROZTOKU

EVA K,INNERTOVA, PETRA VESELA, VACLAV
SLOVAK

Ostravska univerzita v Ostravé, Prirodovédecka fakulta,
Katedra chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
evakinnertova@seznam.cz

Cilem tohoto pfispévku bylo prozkoumat, zda je mozné
experimentalné  sledovat  polykondenzaci  resorcinolu
a formaldehydu ve vodném roztoku méfenim prib&hu tani
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pomoci DSC. Technikou DSC byly zkoumany dvé
polykondenza¢ni  smési  pro  piipravu  resorcinol-
formaldehydovych xerogeld. Smés K1W40 obsahovala nizsi
koncentraci katalyzatoru a vy$si hmotnostni obsah vychozich
latek (40 %). Druha smés K2W20 byla pfipravena s vyssi
koncentraci katalyzatoru a niz§im hmotnostnim obsahem
vychozich latek (20 %). Analyza 10 pul polykondenzaéni
smési  umisténé v hermeticky uzavienych hlinikovych
kelimcich probihala nasledujicim teplotnim programem:
ochlazeni na teplotu —90 °C (rychlost 5 K min™"), udrZovéni
na této teplot¢ po dobu 5 min a nasledny ohfev na 25 °C
(rychlost 5K min™"). Smési byly timto zptisobem méieny
vriznych fazich polykondenzaéni reakce (1-8 dnG od
pocatku reakce).

Z provedenych  experimentd  bylo  zjiSténo, ze
s prodluzujici se dobou polykondenzace dochédzi u obou smési
k posunu pikt tani k vys$§im teplotam (nartsta teplota pocatku
tani a teplota piku). Tento posun byl pravdépodobné zpiisoben
klesajici koncentraci formaldehydu ve smési. S postupujici
polykondenzaci dochazelo také k nartstu plochy pikt, coz
bylo ziejme nasledkem uvolnovani vody béhem reakce.

Vyssi koncentrace katalyzatoru u K2W20 zpusobila, ze
polykondenzace probihala pouze 3 dny ve srovnani s 8 dny
pozorovanymi u K1W40. Niz§i hmotnostni obsah vychozich
latek (K2W20) vedl k posunu pikd tani k vy$$im teplotdm.
Teplota pocatku tani (na zacatku reakce) odpovidala —22 °C
pro K1W40 a —13 °C pro K2W20. Nizs§i hmotnostni obsah
mél rovnéz vliv na velikost plochy piki, ktera se u K1W40
pohybovala v rozmezi 127-166 T g' a u K2W20 mezi
2132401 g .

Dle provedenych experimentli se méfeni pribéhu tani
pomoci DSC jevi jako vhodnd technika ke studiu
polykondenzace resorcinolu a formaldehydu. Ziskand data
z prabéhu tani mohou byt dale vyuzita k vypoctu stupné
pfemeény reakce, popfipadé k vypoctu molarni hmotnosti latky
vznikajici v procesu polykondenzace.

9L-05
TERMICKzé STUDIE PYROLYZY ORGANICKYCH
XEROGELU NA BAZI FURFURALU

PETRA VESELA, PETR BUCHTA

Katedra chemie, Prirodovédeckd fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
petra.vesela@osu.cz

Hlavnim  cilem pfedkladaného  piispévku  bylo
prostudovat pyrolyzu organickych xerogelti na bazi furfuralu
pomoci termoanalytickych technik. Byly pfipraveny 2 typy
organickych vzorkli pomoci polykondenzace a subkritického
suseni, pfiCemz prvni typ byl syntetizovan z resorcinolu,
furfuralu a HMTA a li§il se pouZitym Kkatalyzatorem
(CH;COOH, NaOH nebo bez katalyzatoru). Druhy typ vzorku
byl pfipraven z fenolu, m-kresolu, furfuralu a HMTA kyselou
katalyzou (HCI).

U takto syntetizovanych vzorkl byla zkoumana pyrolyza
pomoci temoanalytickych technik (TGA-MS, TMA). Pomoci
TGA a TMA byly rozliSeny jednotlivé kroky pyrolyzy
z hlediska hmotnostnich a prostorovych zmén, vysledky

68. Sjezd chemikt

275

Sekce 9 — prednasky

ztéchto technik byly navzijem porovnany. Pomoci MS
analyzy bylo mozno identifikovat vyvijené plyny béhem
pyrolyzy a také prozkoumat miru proreagovani jednotlivych
vychozich prekurzord. Tyto vysledky byly dale doplnény
dalsimi charakterizacemi, a to zjisténim hustoty a smrsténi,
snimkovanim pomoci SEM a vysledky ze sorpci Pb*" ionti,
metylenové modfi, jodu a fenolu z vodnych roztokd.

Bylo zjisténo, ze pyrolyzu vSech organickych xerogelt
Ize podle TGA a TMA rozdélit do 3 kroku, pficemz 2. a 3.
krok vice ¢i méné splyvaji. Prvnimu kroku Ize pfifadit teplotni
rozmezi ~100-250°C, druhy krok probihd mezi
~250-600 °C a tfeti pak mezi ~ 600-900 °C. Pribehy kiivek
pro vzorky 1. typu jsou podobné, vyrazn¢ se ale od nich
odlisuje vzorek 2. typu, a to kvili jinym pouzitym vychozim
prekurzorum. Celkové ubytky po pyrolyze dosahovaly hodnot
mirné pres 50 %, celkové smrsténi pak mezi ~ 20-30 %.

Na zakladé MS analyzy bylo zjisténo, Ze dochazi
k vypatfovani vody ze vSech vzorkt v prubéhu celého procesu
pyrolyzy. Vsechny vzorky také vykazovaly vyvin uhlovodika
a CO, béhem 2. a 3. kroku pyrolyzy (coz je v souladu se
zjisténim, ze 2. a 3. krok pyrolyzy splyvaji). Béhem 3. kroku
dochazi k typickému uvoliovani vodiku. Dale bylo zjisténo,
ze u vzorkd 1. typu dochazi kuvoliovani furfuralu pfi
teplotdich ~ 150-250 °C, coz svéd¢i o jeho nedostate¢ném
proreagovani. Naopak u vzorku 2. typu byl detekovan fenol
vrozmezi ~200-300 °C, ktery, na rozdil od m-kresolu,
nedostatecné proreagoval s furfuralem.

Uvedené vysledky ztermoanalytickych méfeni byly
porovnany s ostatnimi technikami a méfenimi, pficemz bylo
zjisténo, Ze hodnoty hustot a smr§téni (méfeni pomoci
posuvného méfitka a vah) ramcoveé odpovidaji vysledkiim
z termické analyzy. Ziskané uhlikaté vzorky byly dale
testovany pro sorpéni ucely. Byla zkoumana sorpce riiznych
latek z vodnych roztokd, pri¢emz ziskané sorpcni kapacity
byly korelovany se zjisténimi z termoanalytickych technik.

9L-06
KRYSTALIZACNI MECHANISMUS A JEHO
PROJEVY V KINETICKE ANALYZE

JANA SHANELOVA

Katedra fyzikalni chemie, Fakulta chemicko-technologickd,
Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10 Pardubice
Jjana.shanelova@upce.cz

Diferencialni termicka analyza a diferencialni skenovaci
kalorimetrie jsou metody nejcastéji vyuzivané pii studiu
krystaliza¢niho chovani v podchlazenych taveninach. Tyto
metody jsou rychlé, relativné jednoduché a dostatecné citlivé.
Avsak poskytuji pouze celkovy tepelny obraz déje, ke

kterému  vtaveniné dochazi.  Odhaleni  skute¢ného
mechanismu krystalizace z téchto dat mize byt v fad¢ piipadu
komplikované.

Jednim z nejcastéji pouzivanych kinetickych modeld pro
krystalizaci je Johnson-Mehl-Avrami model (JMA)'?. Tento
model byl odvozen na zdkladé nukleacné ristového chovani
adiky tomu je mozné na zdkladé jeho jediného parametru
usuzovat na pravdépodobny mechanismus krystalizace.
Aplikovatelnost modelu JMA je vSak do jisté miry omezena,
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ato zejména v pripadé neizotermnich méfeni, ktera jsou
v praxi velmi Gasta’.

Také tada dalSich experimentalnich faktorti jako napft.
aplikovana rychlost ohfevu, objem vzorku, kvalita rozhrani
vzorek-senzor, zrnitost vzorku, zvolena nulova linie C¢i
dokonce souCasnad krystalizace vice fazi, mlize zpUsobit, ze
sledovana kinetika neodpovida modelu JMA. Je mozné
sledovat také zavislost kinetickych parametri na téchto
podminkach?. Z uvedeného vyplyva, Ze stanoveni vztahu mezi
obrazem krystalizace sledovanym metodami termické analyzy
a parametry nukleace a rtstu krystald, je st€Zejni pro studium
krystalizace témito metodami’.

Tato prace se zabyva vlivem nékterych parametr
krystalizaéniho chovani na vysledny tvar sledovanych
termogrami. Pozornost je vénovana zejména rozdilu mezi
krystalizaci na povrchu vzorku a homogenni krystalizaci
v objemu vzorku, Casovému zpozdéni nukleace a vlivu
teplotni zavislosti rychlosti rustu krystald. Na simulovanych
i experimentalnich kfivkach jsou tyto vlivy ukdzany a dale
diskutovany s ohledem na bézné¢ pouzivané kinetické modely.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury CR, projekt
¢. 16-105628.
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ISOCONVERSIONAL METHODS - HOW TO APPLY
THEM CORRECTLY?

PETER SIM(?N, TIBOR DUBAJ, ZUZANA
CIBULKOVA

Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and
Food Technology, Slovak University of Technology,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
peter.simon@stuba.sk

Thermoanalytical methods are widely used to study the
condensed state processes. Mechanisms of these processes are
often unknown or too complex to be characterized by a simple
kinetic model. Methods based on the general rate equation are
very popular to describe their kinetics'? where the rate of the
process is expressed as

4 k1) ta) @

dt

where « is the conversion, ¢ is time, T is temperature, k(7) is
atemperature function depending on 7 and fla) is
a conversion function depending on the conversion of the
process. There is a number of conversion functions applied in
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the kinetic analysis of thermoanalytical data’. On the other
hand, the Arrhenius equation is almost exclusively employed
as the temperature function.

In our paper' it has been shown that, within the
temperature range of measurement, two other temperature
functions provide the descrription of experimental data so
well or even better as the Arrhenius equation. Those functions
are the Berthelot-Hood function

k(T) = Ay, exp(DT) 2

where Agy and D stand for parameters, and the Harcourt-
Esson equation.

The most employed class of methods used for
determination of the kinetic parameters are model-free
isoconversional methods. They can be divided into integral,
incremental and differential methods®. The integral methods
are based on an assumption that the conversion function holds
in the whole range of conversions. In ref.® it was proved that
in the case of variable activation energy the application of
integral isoconversional methods leads to incorrect values of
the kinetic parameters. In most thermoanalytical kinetic
studies, conversion-dependent activation energy is reported,
hence the integral methods should be avoided. Differential
methods should provide the correct values of kinetic
parameters; however, their drawbacks are that they are very
sensitive to noise and tend to be numerically unstable when
applied to experimental data®’. Consequently, the best choice
for the treatment of kinetic data is to employ the incremental
methods where the values of kinetic parameters are assumed
to be constant within sufficiently small conversion intervals.

In ref.? it has been found that the best extrapolations of
the acccelerated stability studies to the application conditions
give the isoconversional methods based on Eq.(2). In ref. we
proposed an incremental isoconversional method where the
regression model is directly fitted without any approximations
or transformations of the experimental data. Further advantage
is that a statistically well-grounded and physically justified
objective function based on the maximum likelihood approach
is optimized; thus, the parameter uncertainties can be
determined. The method provides the kinetic parameters free
of bias which is introduced by the transformation of
experimenal data and by the use of incorrect objective
functions.

Financial support from the Slovak Scientific Grant Agency,
grant No. VEGA 1/0592/15, and Slovak Agency for Research
and Development, project No. APVV-15-0124, are greatly
acknowledged.
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KINETIKA PY,ROLYZY NANOYLAKNITYCH
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VACLAYV SLOVAK, JANA STEFELOVA

Ostravska univerzita, Prirodovédecka fakulta, katedra
chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
vaclav.slovak@osu.cz

Environmentalné pfijatelnou cestou pfipravy uhlikatych
materiald pro rdzné aplikace je pomald pyrolyza biomasy
nebo jejich slozek. Struktura a vlastnosti pfipravenych
uhlikatych materiald jsou ovliviiovany vlastnostmi pouzité
organické hmoty i podminkami pyrolyzy. Pochopeni a detailni
popis pyrolyzniho procesu pravé ve vztahu k vlastnostem
puvodniho materidlu jsou nezbytné pro pladnovani piiprav
tohoto typu. Cilem tohoto pfispévku bylo popsat kinetiku
pyrolyzy nanovlaknitych celulosovych materialti rtzného
puvodu (dfevo, bakterie, ftasy) na zakladé série
neizotermickych termogravimetrickych experimentt.

Pyrolyza celulosy je dvoustupiiovy proces. Prvni krok
(200-400 °C) je velmi rychly, doprovazeny vyraznym
hmotnostnim tbytkem a intenzivnim uvolfiovanim plynd. Nad
teplotou 400°C uz dochazi kpomalému dokoncovani
karbonizace (hmotnostni tbytek a teplota ukonceni reakce
zavisi na vychozim materialu a rychlosti ohfevu).

Pro popis pyrolyzniho procesu byla pouzita kineticka
rovnice odpovidajici dvéma paralelnim reakcim. Pro zavislost
rychlostni konstanty na teploté byl vyuzit Arrhenitiv vztah,
reakéni model byl hledan ve tvaru flo) = o” - (1 — a)".
Vypocet kinetickych parametrG pyrolyzy jednotlivych
celulosovych materiald byl proveden nelinearni optimalizaci.

Vysledky vypocti ukazaly, ze vobou pyrolyznich
krocich je parametr m vreakénim modelu nevyznamny
a kinetiku procesu lze popsat jednoduchym modelem reakce
n-tého radu.

Prvni ¢ast procesu pyrolyzy se Fidi pfiblizné modelem
reakce prvniho fadu bez ohledu na typ celulosy. Vyraznou
podobnost prvniho kroku pyrolyzy u v§ech materialt dokazuje
také dobra linearni zavislost mezi zjiSt€énymi hodnotami
aktivaéni energie a logaritmu frekvenéniho faktoru
(isokineticky kompenzacni efekt).

Kinetiku druhého kroku pyrolyzy se nepodafilo vhodné
popsat. Zjisténé tady reakce (hodnoty 5-9) nejsou realné.
Divodem je pravdépodobné maly hmotnostni Ubytek
vdruhém kroku a jeho vyrazné teplotni prekryti
s intenzivné&j$im prvnim krokem.

Hmotnostni Ubytky zjisténé v prvnim a druhé kroku
pyrolyzy jsou v relaci s krystalinitou pouzité celulosy. Velmi
krystalicky zdroj (celulosa z bakterii nebo tas) ma vyraznéjsi
hmotnostni ubytek v prvnim pyrolyznim kroku, zatimco
uméné krystalického materialu (celulosa ze dieva) nartsta
vyznam druhé faze pyrolyzy.
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Zjisténé skutecnosti budou dale vyuzity pii hledani
optimalniho pyrolyzniho postupu vedouciho k materialim
s vlastnostmi vhodnymi pro adsorp¢ni aplikace.

9L.-09

STUDIUM SYNTEZY VYBRANYCH SPINELOVYCH
SLOU(“;ENIN POMOCI METOD TERMICKE
ANALYZY

PETR BELINA, PETRA SULCOVA

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 95, 532 10
Pardubice

petr.belina@upce.cz

Spinely 1. typu obecného vzorce A*'B*',0%, nachazeji
velmi Siroké uplatnéni diky moznostem chemické i strukturni
modifikace. Pracovis$té katedry anorganické technologie se
dlouhodobé zabyva témito slouceninani z pohledu jejich
vyuziti jako anorganickych pigmentd, ale vénuje pozornost
také metodam jejich pfipravy. V minulosti byla na katedie
anorganické technologie vyvinuta metoda suspenzniho miseni
surovin pro piipravu nejen spinelovych oxidickych materiali.

V soucasnoti je pozornost vénovana syntéze spinelovych
slouc¢enin CoMn,04 a MnCo,04 s vyuzitim pomérné novych
syntéznich postupti. Vychozimi latkami jsou v tomto pfipadé
sirany ¢i dusi¢nany piislusnych kovu, které jsou reakci ve
vysoce koncetrované suspenzi pievedeny na smésné
Stavelany, pfipadné uhliditany. Tyto meziprodukty pak pfi
pomérné nizké teploté rozkladu poskytuji pozadované
produkty.

Metoda simultanni termické analyzy DTA/TG slouzi
v nasem piipadé k posouzeni chovani reakéni smési. Tato
metoda potvrdila, Ze rozklad meziproduktti probiha v n¢kolika
krocich, nejprve dochazi k oddéleni krystalové vody a poté
k vlastnimu rozkladu. Metodou DTA/TG a také naslednou
fazovou analyzou bylo potvrzeno, ze teplota potiebna pro
vznik spinelové slouceniny je v pfipadé stavelanovych
meziprodukti  blizkd  hodnot¢  420°C, v ptipad¢
uhli¢itanovych meziprodukti je pak tato teplota jeste
o piiblizné 40 °C nizsi. Teploty pfipravy téchto sloucenin jsou
tedy o 200 az 300 °C v porovnani s piipravou reakci v tuhé
fazi. Bez zajimavosti neni fakt, ze vznikajici praskovy
material vykazuje stfedni velikost castic v desitkach
nanometri. Hodnoceny byly i dalsi fyzikalné-chemické
vlastnosti pfipravenych praskd — barevnost, termicka stabilita,
specificky povrch.
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LIQUIDUS, SOLIDUS AND OTHER PHASE
TRANSITION TEMPERATURES AND HEAT
CAPACITY OF LOW CARBON STEEL

BEDRICH SMETANA, SIMONA ZLA, MONIKA )
KAWULOKOVA, ALES KALUP, JANA DOBROVSKA,
ONDREJ MARTINIK, PETR DOSTAL

VSB-TU Ostrava, Faculty of metallurgy and materials
engineering, Regional materials science and technology
centre, 17. listopadu 15/2172, 708 33 Ostrava
bedrich.smetana@vsb.cz

The paper deals with the study of thermo-physical
properties of selected real steel grade (wt.%; 0.16C, 0.7Mn,
0.2S1) in wide temperature region 20-1600 °C, in solid and
also liquid phase (melt). The work is focused mainly on phase
transition temperatures and heat capacities (apparent heat
capacity), particularly liquidus (T.) and solidus (Ts)
temperatures, eutectoid transition (Tg), alfa-gamma (T,.,) and
magnetic transition (T¢).

Various thermal analysis methods were used for
obtaining of experimental data:

“direct” Thermal analysis (TA),
Differential Thermal Analysis (DTA) and
Differential Scanning Calorimetry (3D DSC).

Experimental systems NETZSCH STA 449 F3 Jupiter,
Setaram SETSYS 181y and Setaram MHTC (Multi High
temperature Calorimeter) were used for experimental study.

Theoretical study of analysed steel grade was performed
using IDS SW (Solidification Analysis Package) and
thermodynamic SWs COMPUTHERM and THERMO-CALC
with database TCFES8. Experimental and theoretical data were
compared and discussed.

Selected experimental values of phase tranition
temperatures are presented bellow; temperature of liquidus
and solidus:

TL (DTA, heating) = 1515 °C, Tp (TA, heating) = 1516 °C and
T. (TA, cooling)=1511°C; T, (IDS)=1518°C, T_.
(Computherm) 1518°C and Tp (TCW)=1519°C.
Differences up to 8 °C.

Ts (DTA, heating) = 1489 °C, Ts (TA, heating) = 1481 °C,
Ts(TA, cooling) = 1468 °C; Ts (IDS)=1477 °C, Ts (Computherm) =
1486 °C and Ts (TCW) = 1484 °C. Differences up to 21 °C.

This paper was created on the Faculty of Metallurgy and
Materials Engineering in the Project No. LO1203 ,,RMSTC-
Feasibility Program* funded by Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic, TACR project No.

TA03011277 and  student projects SP2016/90 and
SP2016/103.
REFERENCES
1. Smetana B. et al.: J. Therm. Anal. Calorim. /12, 473
(2013).
2. ZlaS.etal.:J. Therm. Anal. Calorim. 770, 211 (2012).

3. Zaludovd M. et al.: J. Therm. Anal. Calorim. /12, 465

(2013).

68. Sjezd chemikt

278

Sekce 9 — prednasky

9L-11
AKTIVITY ODBORNE SKUPINY TERMICKE
ANALYZY

PETRA SULCOVA

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573,
532 10 Pardubice

petra.sulcova@upce.cz

Odborna skupina termické analyzy (OSTA) je aktivni od
roku 1972. Nérodni skupina je od svého vzniku Elenem
celosveétové pisobici odborné spolecnosti International
Confederation for Thermal Analysis and Calorimetry (ICTA,
od r. 1992 jako ICTAC — rozsifeni o kalorimetrii), ktera je
asociovand s [IUPAC. Mezinarodni konfederace pro termickou
analyzu byla zalozena vroce 1965 za spoluptisobnosti také
&eskych zastupcti R. Barty a J. Sestaka.

Skupina organizuje seminafe a zvané prednasky, které
jsou zaméfeny jak na teoretické zaklady, tak i pfistrojovou
techniku pro termickou analyzu. Cilem je umoznit pfedevsim
studentim, mladym i zkuSenym védcim vyménu poznatkl
azkuSenosti s vyuzivanim  termoanalytickych  technik
v riznych oblastech vyzkumu.

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

V ramci odborného programu sjezdu v Praze je sekce
termické analyzy zafazena jiz poctvrté. Vibec poprvé se
sekce s nazvem ,,Termickd 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 setkéni termoanalytikti z Ceska a Slovenska.
Toto prvni setkani bylo symbolické pro Pardubice také tim, ze
termicka analyza vzdy méla a stadle ma na Fakulté¢ chemicko-
technologické Univerzity Pardubice hluboké kofeny. Tato
sekce byla soucésti programu také na 64. sjezdu v Olomouci
(2012) a 66. sjezdu v Ostravé (2014).

Na webovych strankdch OSTA  (www.thermal-
analysis.cz) jsou kdispozici aktualni informace o odborné
skuping véetng akci z oblasti termické analyzy nejen v Ceské
republice, ale také ve svété, pri¢emz v letosnim roce se kona
16" International Conference on Thermal Analysis and
Calorimetry (Orlando, Florida, USA), kde ma Ceska republika
také své zastupce.

V piidtim roce oslavi OSTA pti Ceské spolednosti
chemické 45. vyro¢i svého vzniku a pfi této piilezitosti bude
organizovan druhy ro¢nik Termoanalytického seminate, ktery
se uskutecni v roce 2017 v Ostrave.
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CENTEM: THERMOANALYTICAL CENTER AT THE
CZECH WESTBOHEMIAN UNIVERSITY AND ITS
INTERNATIONAL COOPERATIVE PROGRAM

PAVEL HOLBA, JAROSLAV SESTAK, TOMAS
KOVARIK, PETR MARTINEC, JAROSLAV KADLEC

NTC - New Technology, Research Centre in the
Westbohemian Region, West Bohemian University,
Universitni str. 8, CZ-30114 Pilsen, Czech Republic
holbap@gmail.com

Specified research in the spheres of polymeric
membranes, hydrogels, polysialates and geopo-lymers,
composites (and their profiles drawn by new pultrusion
technology), photovoltaic cells and panels, fuel cells, batteries
and solid electrolytes, biomaterials and biomedical
application, car exhaust -catalyses, nanomaterials and
noncrystallites, foams heat isolators, etc., is concerned.

Instrumentation comprise MTGA — Thermogravimetric
analyzer Q500, MDSC - Differential scanning calorimeter
Q200, DMA — Dynamical mechanical analyzer Q800, MTMA
— thermo mechanical analyzer — Q400, Rotary rheometer —
ARES G2, Electrochemical impedance spectrometer — AIS,
Dynamic thermogravimetry of vapor sorption — DVS, Inverse
gas chromatography — IGS-SEA, Fuel cell testing with
polymer membrane — PEMFC-TS, Laser deposition of thin
layers, Dispersive fluorescence RTG spectrometer — AXS
Bruker S4, Capillary electrophoresis with UV detection, Low
angle RTG diffraction — SAXS Anton Paar, 3-D light
microscopy, electron microscopy, etc.

The Centre is prepared to serve as an international
reference laboratory ready to cooperate on the explication of
variety methodical, scientific and industrial problems,
providing material analysis and allied data evaluation,
eventual explanation of whole problematic including the
selection and association of individual types of measurements,
analysis and material’s option.

Beside international assignments, domestic projects and
cooperation with industry, the Centre provides education
service in both the material science and a wider range of
interdisciplinary learning; recently is subordinating the
international program “Excellence of human resources as
basis for the competition ability” granting postdoctoral
studies. Research includes powerful state of theoretical basis
on thermophysical measurements, thermal analysis and
calorimetry, material thermodynamics and technology,
mechanical dynamics, reaction kinetics, data evaluation,
computer data processing and analysis.

It encompasses links to various international boards as
well as wider publication activities, including special book
(now exhibited): Sestdak J. “Science of heat and
thermophysical studies: a generalized approach to thermal
analysis”. Elsevier, Amsterdam 2005; Hlavacek B., Mare§
1J.
crystalline and non-crystalline materials”. Pardubice
University 2008 (in Czech); Sesték J., Hole¢ek M., Malek J.
(edts): “Some thermodynamic, structural and behaviors
aspects of materials accentuating non-crystalline states”.
OPS, West Bohemian University, Pilsen 2009; second edition

(Sestak J. edt): “Thermal physics of structure of
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2011; Kfemenakova D., Mishra R., Militky J., Sestak J.
“Selected topics of textile and material science” West
Bohemian University, Pilsen/Liberec 2011; Sestak J., Mare§
JJ., Hubik P. (edts): “Glassy, amorphous and nano-
crystalline materials: thermal physics, analysis, structure and
properties”. Springer, Berlin 2011; Sestak J., Simon P. (edts)
“Thermal analysis of micro-, nano- and non-crystalline
materials:  transformation, crystallization, kinetics and
thermodynamics®. Springer, Berlin 2012.
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NOVA METODA PRE STANOVENIE *°Sr
V KOSTIACH

SILVIA DULANSKA®, LUBOMIR MATEL?,
MARIJANA NODILO"

“ PriF UK Katedra jadrovej chémie, Mlynska dolina,
Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava, Slovensko, b Ruder Boskovié
Institute, Laboratory for Radioecology, Bijenicka cesta

54,10 000 Zagreb, Croatia

dulanskas@gmail.com

Do zivotného prostredia sa *’Sr dostalo podas skusok
jadrovych zbrani uskutoénenych hlavne v rokoch 1950-1970,
ale ajpocas havarii na jadrovoenergetickych zariadeni.
Doba polpremeny *°Sr je 28,8 rokov, predstavuje beta Ziarié
(Eg = 0,54 MeV) aradiotoxicky prvok. Inkorporacia gy
do l'udského organizmu sa realizuje prostrednictvom
koreniového systému rastlin, ktoré st konzumované
dobytkom. °Sr sa kumuluje vmise amlicku a kedZze
stroncium predstavuje nutriény analég vapniku v organizme

sa inkorporuje vrovnakych miestach ako vapnik,
predovsetkym vsak v kostiach.

Stroncium je Vv organizme distribuované
prostrednictvom: gastrointestinalnej absorpcie, oblickovej

exkrécie, placentdlneho transferu, ale vo vSeobecnosti je
stroncium v malej miere absorbované aj v traviacom trakte.
Zistilo sa, ze vitamin D podporuje absorpciu stroncia
v traviacom trakte, kym naopak pritomnost’ vapnika ho
inhibuje. Vac¢sina stroncia obsiahnuta v strave je absorbovana
v tenkom creve, ato az 62 % tekutej davky a 88 % tuhej
davky, tieto experimenty sa uskutoétiovali len na zvieratach'.

Sr je akumulovany v kostiach so vzrastajicim
¢asovym obdobim, preto sa u starSich jedincov ocakava jeho
vys$sich obsah ako umladsich. Tieto tvrdenia podporuju aj
experimentalne  vysledky  uskutoénené  Landstetterom
a Wallner’, kde sa uvadza, ze Sestroény srnec mal stanoveny
dvakrat vy$i obsah *Sr.

Cielom prace bolo stanovit hmotnostnu aktivitu *°Sr
v kostiach divozijucich zvierat pomocou dvoch rozdielnych
separatnych postupov a nasledne ich porovnat vhodnou
Statistickou metddou. Testovand bola nova metoda
stanovenia *°Sr v kostiach pomocou sorbentu molekularneho
rozpoznavania® AnaLig®Sr01 s metédou kvapalinovej
extrakcie s tri-butylfosfatom (TBP)’. Analyzovali sa vzorky
kosti zo svine divej a srny z tizemia Slovenskej republiky.
Divo zijuce zveri (diviaky, srny) boli vybrané, z dovodu ich

konzumacie Sirokého spektra potravy atym mozu
akumulovat vo svojom organizme radioaktivne prvky
kontaminicie  biosféry  (°°Sr, ''Cs a  podobne).

Rédiochemicky vytazok sa stanovil gamaspektrometrickym
meranim pomocou stopovacieho radionuklidu *Sr v pripade
metédy stanovenia pomocou sorbentu AnaLig® Sr0l
a gravimetricky vazenim Stavelanu ytrittho v  pripade
metody stanovenia *’Sr pomocou TBP. Stroncium bolo
merané na kvapalinovom scintilacnom spektrometri TriCarb
a proporcionalnym detektorom (°Y).

Technika molekuldrneho rozpoznavania poskytuje
rychlu a G¢inni metédu stanovenia *°Sr z kostného tkaniva,
ktoré predstavuje matricu stakmer 50 % obsahom
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konkurenéného prvku, a to kationu véapnika. Sorbent
AnaLig®Sr01 bol vyvinuty firmou IBC Advanced
Technologies pre separaciu *Sr, ktory napriek svojej vysiej
cene vykazuje dobrii regeneraénti schopnost, casovl
nenaroénost’ separacie *’Sr (od upravy popola z kosti az po
eluovanie frakcie so °°Sr) priblizne 4 hodiny a zaroveii
poskytol vysoké radiochemické vytazky.

Aktivita *°Sr v kostiach zvierat odobratych z izemia SR
boli stanovené rozdielnymi metdédami, najvyssie hodnoty
activity stroncia mali vzorky z lokality Puchov
(69,4 + 4,0) Bq kg™ a najnizsie z lokality Borsky Mikulas
a Tatry. Chemické vytazky sa pohybovali v rozsahu 85-96 %
v pripade separacie stroncia pomocou sorbentu AnaLig SrO1.
Minimalna detegovatelna aktivita bola 2,6 Bq kg .

Novd metoda stanovenia *°Sr v kostiach (metdda
AnaLig Sr0l1) bola porovnand so starSou metodou
kvapalinovej extrakcie, pricom pre testovanie jej vhodnosti
pre stanovenie *°Sr bola pouZita regresna analyza (testovanie
regresného tripletu).

80
70
60
50
40 o
30

20 o

Method AnaLig Sr01, a(*sr) Bq kg

Method TBP, a(* $r) Bq kg™

Obr. 1. Graf regresnej priamky pre vybrané metody

Vysokd hodnota korelacného koeficientu (0,99)
potvrdila, ze model je Statisticky vyznamny, ¢o dokazuje aj
vysoka hodnota koeficientu determinacie. Nova metoda pre
stanovenie °Sr poskytuje rovnaké vysledky ako starsia
metoda. Strednd kvadraticka chyba predikcie a Akaikeho
informaéné kritérium sa pouzivaju na klasifikaciu kvality
jednotlivych navrhnutych modelov, pricom pokles hodnoty
MEP a AIC predikuje vy$siu kvalitu modelu’.
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Zakladnimi tulohami studia v biologickych oborech
(napt. zemé&dé@lstvi, lesnictvi) je simultanni monitorovani
urovné riznych chemickych vlastnosti (parametrd resp.
proménnych / koncetraci apod./) v pudé. Cilem je Casto
zjisténi, zda dané vlastnosti pudy (celkem p) neptekracuji
zadané urovné. Problémem je, ze se jednotlivé vlastnosti
(parametry) pudy navzajem ovliviiuji a v fad€ ptipadd spolu
siln¢ souvisi (koreluji), takze se Casto Spatné samostatné
interpretuji. Navic se informace o chemickych vlastnostech
pudy ziskavaji z riznych zdroji (mist), které nejsou nezavislé.
To vse vede k pozadavku zkoumani struktur v datech
a hledani vazeb mezi vlastnostmi (parametry) resp. zdroji'.

Nejpouzivangj§i metodou prizkumové vicerozmérné
statistické analyzy dat je analyza hlavnich kompotent (PCA)
zalozend na principu transformace dat z puvodnich
proménnych xi , j=1, .., m, do mensSiho poctu latentnich
proménnych yj /hlavnich komponent/* (vhodn&jsi vlastnosti,
je jich vyrazné¢ méné, vystihuji témét celou proménlivost
puvodnich proménnych a jsou vzajemné nekorelované). Prvni
hlavni komponenta y1 popisuje nejveétsi ¢ast proménlivosti ¢ili
rozptylu pivodnich dat, druhd hlavni komponenta y zase
nejvetsi ¢ast rozptylu neobsazeného v y atd.

Cilem studie bude popsat zplsoby piedbézné analyzy
dat, vlastni realizaci metodou PCA, moznosti vizualizace
vystuptl a riznych zptisobl interpretace vysledkti chemickych
vlastnosti pidy v riznych ekosystémech (agroekosystém
alesni ekosystém). Jednotlivé postupy a metody budou
demonstrovany na datech z oboru zemé&délské a lesnické
pedologie.

Vysledky statistickych analyz jednoznaéné prokazuji, ze
analyza hlavnich kompotent (PCA) je velice vhodnou
metodou pro zobrazeni, hodnoceni a interpretaci dat
o chemickych vlastnostech pidy v riznych typech
ekosystéma’*?,

Tato prace vznikla za !JOdeIj/ grantu MZe CR — RO0416,
NAZV QJ1210211 a MSMT COST LD14018.
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THE USE OF FRACTIONAL FACTORIAL DESIGN
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Technology, University of Pardubice, Pardubice, Studentska
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In this work an efficient design methodology is
presented for developing a simple, fast, and environmentally-
friendly method for the determination of Be in soil and
sediment samples using high-resolution continuum source
electrothermal atomic absorption spectrometry (HR-CS-ET-
AAS) with slurry sampling. A fractional factorial design'”
was employed to assess the influence of seven analytical
variables (partical size, concentration of stabilizing agent and
extractant, effect of ultrasonic agitation, concentration of
chemical modifier, pyrolysis and atomization temperature)
onto the analyte signal and for the development of the slurry
preparation and optimization of measuring conditions. Under
the optimum conditions, the proposed method has been
successfully applied to the determination of Be in two
certified reference materials (NIST SRM 2702 Inorganics in
Marine Sediment and IGI BIL-1 Baikal Bottom Silt). The
method accuracy was in addition assessed by comparing the
results obtained for ten real samples by slurry sampling with
those obtained following microwave-assisted extraction by
inductively coupled plasma time of flight mass spectrometry
(TOF-ICP-MS); no statistical differences, based on a t-test at
a confidence level of 95 %, were detected. The reported
method has a precision better than 7 %. Characteristic mass
and limit of detection for the original sample was 17 pg and
0.016 mg kg ', respectively.

Financial support from the University of Pardubice (project
no. SGSFChT 2015001) is gratefully acknowledged.
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Vyvoj generickych 1&¢iv je tizce spjat s hledanim
patentové nekoliznich soli a polymorfia. Polymorfie je
schopnost  krystalickych ~ latek  existovat v riznych
krystalovych strukturach, aniz by doslo ke zméné chemického
slozeni'. V praxi se k jejich nalezeni vyuziva screeningu, tj.
velkého poctu experimentti s malym mnozstvim slozek (do
100 mg). Screening lze provést automatizované nebo rucné.
K charakterizaci produktl lze vyuzit rGznych technik napf.
rentgenové  praskové difrakce, nuklearni magnetické
rezonance nebo technik vibraéni spektroskopie. Protoze
vzorkl je v ramci jednoho screeningu obvykle ziskano aspon
96, je Casto pro analyzu spekter vyuzivano metod exploratorni
analyzy dat a klasifikacnich technik nezavisle na tom, zda
spektra byla ziskana automatickym systémem nebo meéfenim
jednotlivych vzorkt off-line.

Mezi  nejCastéji  pouzivané  techniky  analyzy
screeningovych dat patii shlukova analyza a analyza hlavnich
komponent.

V prezentované praci bylo vyuzito techniky analyzy
hlavnich komponent (PCA) pro rozliSeni FT-Ramanovych
spekter screeningu polymorfnich forem molekuly léc¢iva ze
skupiny antihypertenziv. Vzorky byly pfipraveny michdnim
suspenze vstupni u¢inné farmaceutické latky (API) v riznych
rozpoustédlech. Z casti suspenzi vzorkl byla rozpoustédla
odpafena, nékteré vzorky byly méfeny piimo v suspenzich.
Jednotlivé polymorfni formy studované API maji, s vyjimkou
amorfu, velmi blizka spektra li§ici se pouze v nekolika
oblastech relativni intenzitou pasi a malou zménou jejich
polohy. Ne¢které oblasti bylo nutno vyloucit vzhledem
k interferenci past rozpoustédel.

Spektra bylo mozno metodou PCA rozdélit do &Etyt
skupin: polymorfni formy I az III a amorfu. Vysledky byly
ovéteny metodou praskové rentgenové difrakce.
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The study proposes a novel, interference free and
environmentally friendly microwave-assisted extraction-based
procedure for determination of trace elements in fly ash
samples by inductively coupled plasma-time-of-flight mass
spectrometry (TOF-ICP-MS). The extraction conditions were
optimized using a fractional factorial design. The optimum
results were obtained when 10 mg of the sample were used
followed by microwave-assisted extraction with 5 mL
of 140 g L™' NH,F at 200 °C for 10 min. The calibration using
aqueous standards was carried out with rhodium as an internal
standard. The method was successfully applied for the
quantitative extraction of Li, Be, Ni, As, Se, Rb, Sb, Cs, W, Tl
and U. Detection limits ranging from 0.09 to 480 pg kg™ and
relative standard deviations lower than 9 % were obtained.
The method accuracy was assessed by using two certified
reference materials namely Fine Fly Ash CTA-FFA-1 and
Constituent Elements in Coal Fly Ash Standard Reference
Materiala 1633b. The proposed method proved to be simple
and fast' and can be applied to fly ash samples with the
elimination of the sample digestion step prior to analysis. This
method avoids the use of corrosive and/or toxic analytical
reagents like HF, HCI, HC1O,4 being commonly used®? during
sample preparation of fly ash samples and eliminates the
formation of different polyatomic species interfering during
the TOF-ICP-MS analysis.

Financial support from the University of Pardubice (project
no. SCFChT _2015001) is gratefully acknowledged.
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Porovnénim rozliSovaci schopnosti regresni analyzy
spekter a spolehlivosti vypoctu konstant stability, disocia¢nich
konstant a molarni absorpcénich koeficienti péti rtzné
protonovanych iontll salicylatu fysostigminu programy
SQUAD(84) a SPECFIT/32 na syntetickych
a experimentalnich datech bylo zjisténo, Ze SQUAD(84)
prokazuje leps$i v€rohodnost odhadl parametri, diky
originalni, naro¢né statistické analyze rezidui. Pozornost byla
vénovana predev§im souboru UV/VIS-spekter se silné
se prekryvajicimi spektralnimi péasy. Spolehlivost odhadi
disocia¢nich konstant organickych kyselin je prokazovéana
testem tésnosti prolozeni vypoctené absorbancni responzni
plochy krabice experimentdlnich spekter. Z hladiny
experimentalniho pfistrojového Sumu méfené absorbance s
(4) u syntetickych tak u experimentalnich dat 1ze usoudit na
spravnost a presnost odhadi disocianich konstant. Pro
zavislost pfesnosti odhadt s(pK) na velikosti Sumu métené
absorbance si(4) byl odvozen linearni regresni model s(pK)
= Bo + P1 sist(4). Ukdzalo se, ze parametr Py je ve vSech
ptipadech statisticky nevyznamny cili nulovy a pfimka
prochazi pocatkem. Je-li pfistrojovy Sum sin(4) maly, a to
mens$i nez 0,5 mAU, jsou odhady parametrii pK, ,y, stejné jako
pfedvolené hodnoty parametri pK,gumg, pro které byla
syntetickda data simulovana a vychyleni ¢ili systematicka
chyba odhadl parametri pK znacend ApK = pK, vy, — pKadang
je proto zanedbatelna. U vSech ¢tyfech disocia¢nich konstant
salicylatu fysostigminu je vychyleni odhadu ApK docela malé,
i kdyz pro pK,4 je oproti ostatnim tfem vyssi, tj. ApK = 0,05
pro sins(4) rovné 1,0 mAU. V intervalu hodnot si,4(4) od 0,1
do 1,0 mAU jsou odhady vsech ¢tyt disociaénich konstant pK;
dostatecné presné. Ukéazalo se, ze z riznych regresnich
diagnostik 1ze povazovat v regresni analyze spekter statisticka
kritéria tésnosti prolozeni za nejicinngjsi k posouzeni
vérohodnosti vyc¢islovanych odhadti parametri. Velikost
instrumentalni chyby si«(4) je jenom nepatrné ovlivnéna
tvarem Cattellova indexového grafu vlastnich ¢isel sy(4) = f
(k), ktery predev§im urcuje zhodnosti druhého momentu
absorbacni matice pocet svétlo-absorbujicich  ¢astic
v rovnovazné smeési rozli¢n¢ protonovanych ¢astic salicylatu
fysostigminu.

LITERATURA
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ANALYZA VLIVU RIZIKOVYCH FAKTORU NA
PROFILU MASTNYCH KYSELIN MEMBRAN
ERYTROCYTU PRI ZANETLIVE REAKCI

PO IMPLANTACI KORONARNIHO STENTU

U NEMOCNYCH S ISCHEMICKOU CHOROBOU
SRDECNI

JIRI HANDL?®, VLADIMIRA MUZAKOVA®, MILAN
MELOUN"*

“ Katedra biologickych a biochemickych véd, ® Katedra
analytické chemie, Univerzita Pardubice, CZ 532 10
Pardubice, Ceskd republika

st34711@student.upce.cz

Statistickym vyhodnocenim dat analyzy krve byly
nalezeny zavislosti mezi 37 stanovenymi  mastnymi
kyselinami membran erytrocytd a fosfolipidi plazmy pro
47 pacient s ischemickou chorobou srdeéni (ICHS) po
implantaci koronarniho stentu a nasledné zanétlivé reakci.
Kanonickou korelaéni analyzou byl nalezen vztah vybranych
mastnych kyselin v membranach erytrocyta k péti zvolenym
markerim, a to k navySeni C-reaktivniho proteinu
a malondialdehydu po 24 hodinach, koncentrace triacyl-
glyceroli, LDL cholesterolu a HDL cholesterolu v plazmé.
Vyznamny vliv ¢i zavislost na pétici markertt vykazovaly
kyseliny 12-methyltridekanova, pentadekanova, sapienova,
a-linolenova, behenova a dokosatetraenova. Silnd negativni
korelace se projevila i u skupiny N-3 polynenasycenych
mastnych kyselin, kdy nejvétsi inverzni zavislost vykazovaly
kyseliny o-linolenova a eikosapentaenova. Nejvétsi pozitivni
korelaci spétici markert vykazovaly mastné kyseliny
arachidonova,  lignocerovd,  stearidonova, 14-methyl-
hexadekanova, palmitova a trans vakcenova. Ze zvolenych
markeri se ukdzal v nejsilnéj§im vztahu ke vSem
vySetfovanym mastnym kyselinam marker zanétlivé reakce
C-reaktivni protein. Vicendsobnd linearni regrese prokazala
v nejsiln€j§i  pozitivni  korelaci  k plazmatickému  ristu
C-reaktivniho proteinu kyselinu cerotovou, naopak negativné
koreluje  kyselina  eikosatetraenovd. Se  zvySovanim
koncentrace malondialdehydu je v pozitivni korelaci
predevs§im kyselina cerotova, naopak negativné koreluji
kyseliny tetrakosatetraenova a nonadekanova. Na zvySovani
hladiny sérového amyloidu A v dobé 24 hodin po implantaci
stentu se podilela kyselina trans vakcenovad. Opacné, cili
snizujicim zpusobem, pusobila na sérovy amyloid A kyselina
12-methyltetradekanova. S ristem hladin interleukinu-6
béhem prvnich 24 hodin po implantaci intenzivné pozitivné
koreluje kyselina pentadekanova, naopak negativné koreluje
pak  kyselina a-linolenova. Obéma  vicerozmérnym
statistickym metodam piedchazela exploratorni analyza,
analyza hlavnich komponent, faktorova analyza a analyza
shluku, které odhalily vzajemné skryté vnitini vztahy a vazby
37 mastnych kyselin.

LITERATURA
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DISOCIACNI KONSTANTY LECIVA
ELTROMBOPAGU NELINEARNI REGRESI
UV/VIS-SPEKTER A POROVNANI{ S ODHADY
Z POTENCIOMETRICKE pH-TITRACE

LUCIE PILAROVA®, MILAN MELOUN"*, TOMAS
PEKAREK"

“ Katedra analytické chemie, Univerzita Pardubice, CZ 532 10
Pardubice, ® Zentiva K.S., U kabelovny 130, CZ 102 37 Praha,
Ceskd republika

lucie.pilarova91@centrum.cz

Dvéma instrumentalnimi metodami, potenciometrickou
a spektrofotometrickou pH-titraci byly porovnany vycislené
odhady disociacnich konstant 1éCiva Eltrombopagu. Toto

lé¢ivo se uziva pii nizkém poctu krevnich desticek
u dospélych pacientd s chronickou imunitni idiopatické
trombocytopenie ~ ITP.  Eltrombopag  vykazuje  tfi

protonizovatelna mista v molekule, a to v rozmezi pH od 0 do
12, kde dvé disocia¢ni konstanty jsou daleko od sebe (ApK >
3) a dve jsou blizké (ApK < 3). Predikéni program MARVIN
teoreticky predpovédél hodnoty pK a mista protonace/
disociace v molekule. V neutrdlnim prostiedi se Eltrombopag
vyskytuje v rozpustné formé HsL, ktera miize byt protonovana
na rozpustny kation HyL'. Molekula H;L miZe postupné
disociovat az na obtizng rozpustny anion L*". Soubor spekter
pti hodnoté¢ pH od 2 do 11 byl méfen v rozsahu 280 az
620 nm, kde chromofory reaguji na zménu pH. Vzhledem
k omezené rozpustnosti eltrombopagu nad pH 9,5 byla
protonace studovana jenom do pH 10. T#i disociacni
konstanty mohou byt spolehlivé ureny programem
SPECFIT/32 a SQUAD(84) a oba programy vedou ke
shodnym odhadim, pK,; = 3.17 (00), pK,» = 6,73 (01), a pK,;
= 7,93 (00), pii 25°C a pK, = 3,34 (01), pK,, = 6,77 (01),
apK,; = 7,59 (01), pii teplot¢ 37 °C. Potenciometrickou
pH-titraci pfi teplot¢ 25°C byly uréeny a porovnany
disocia¢ni konstanty programy ESAB a HYPERQUAD, resp.,
pK. = 6,86 (01), a 6,87 (03), pK,» = 8,35 (02), a 8,38 (03),
pK,3=9,38 (01), a 9,44 (04), pti 25 °C a za pouziti programu
ESAB pak odhady pK,; = 6,82 (02), pK,» = 7,99 (02) a pK 3 =
9,33 (04) pii teploté 37 °C.
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APLIKACE NELINEARNI REGRESE PRI VOLBE
MODELU JAKOSTI POVRCHU

VLADIMIR PATA

Ustav vyrobniho inZenyrstvi, Vavreckova 275, 760 01 Zlin,
Ceskda republika
pata@ft.uth.cz

Pfi hodnoceni jakosti povrchd s vyuZzitim normy ISO
4278 a ISO 4288 jsou definovany mimo jiné dva zakladni
parametry Ra a Rz, které jsou klicové pro ur¢eni zakladnich
amplitudovych charakteristik povrchu.

Tyto dva parametry se vyjadiuji v linearizované formé
jiz fadu desetileti, i kdyz byly nalezeny regresni nelinearni
modely, které jsou mnohem vhodnéjsi a predevsim presnéjsi.
Nejznaméjsimi z nich jsou model dle autora Whitehause
a model vytvofeny firmou Taylor Hobson, nazyvany ,,Model
simplifikovany*

V 80. letech minulého stoleti vznikl téz model, dle
¢eského autora ,,tzv. Bumbalkuv model*

Pfednesena prednaska bude pojednavat o vhodnosti
jednotlivych modeli a moznosti jejich aplikaci pfi riznych
typech snimani parametrd jakosti povrcha.

10L-10

NALEZENI VHODNEHO MODELU PRO POPIS
REAKCE TAQMAN REAL-TIME PCR STANOVENI
FYTOPATOGENNI HOUBY PYRENOPHORA TERES
V PLETIVECH HOSTITELE HORDEUM VULGARE

LEONA LEISOVA-SVOBODOVA®*, MILAN MELOUN"

“ Molekularni genetika, Vyzkumny ustav rostlinné vyroby,
v.v.i., Drnovska 507, 161 06 Praha 6 - Ruzyne, b Katedra
analytické chemie, Fakulta chemicko-technologickd,
Univerzita Pardubice, Studentska 573, 532 10 Pardubice,
Ceskd republika

leisova@vurv.cz

TaqMan real-time PCR je polymerazova tetézova reakce
provadéna v usporadani v tzv. redlném Case. Soucasti reakce
jsou primery, které uvozuji usek DNA, ktery je pomoci Taq
polymerazy mnozen do detekovatelného mnozstvi. Detekce
probiha pomoci CCD kamery, ktera odecita miru fluorescence
pfi vlnové délce, kterou vyzafuje pouzity zafi¢ navazany
na 5" konci tzv. TagMan sondy. Tato sonda se na zakladé
komplementarity vaze do cileného tseku DNA ohrani¢eného
vyse zminénymi primery. Na 3" konci osahuje tzv. zhasec,
kterému zafi¢ predava energii, a proto neni detekovana
fluorescence pii sledované vinové délce zafice. Ve chvili, kdy
dojde k navazani primert a polymeraza syntetizuje komple-
mentarni fetézec, dojde diky 5’'- 3 exonukleazové aktivité Taq
polymerazy k degradaci sondy. Zafi¢ a zhase¢ se od sebe
oddali a energie zafice jiz neni zhasena, ale detekovana jako
rust fluorescence pfi sledované vinové délce zatice. Cyklus
PCR, ve kterém hodnota fluorescence pirekro¢i hodnotu
fuorescence pozadi se nazyva Ct hodnota a je programem
odecitana pro vypocteni kalibracni kiivky a dalsi zpracovani
dat.
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Bylo a je snahou mnoha autord matematicky popsat
prubéh reakce a bylo navrzeno nékolik modelt: logisticky
model se 4 parametry', logisticky model s5 parametry’,
sigmoidalni model’, Gompertziv model* a Chapmaniv
model’.

Cilem této prace bylo porovnat uvedené modely a zvolit
ten nejlepsi pro vypocet Ct hodnot pro navrzeni kalibra¢ni
kiivky stanoveni fytopatogenni houby Pyrenophora teres
v pletivech hostitele. Porovnani bylo provedeno metodou
nelinearni regrese pomoci programu ADSTAT a QC Expert’.

Jako nejvhodngjsi byl na zaklade kritérii AIC, MEP, s(e)
a RSC zvolen logisticky model s 5 parametry, kde parametr
pl ptedstavuje hodnotu fluorescence pozadi, parametr p2 je
rozdil mezi maximalni hodnotou fluorescence dosazenou
v priibéhu reakce a hodnotou fluorescence na pocatku reakce,
parametr p3 predstavuje cyklus, v pribéhu kterého dojde
k dosazeni polovi¢ni hodnoty fluorescence a parametry p4 a p5
nemaji ptimy fyzikalni smysl, popisuji tvar reakéni kiivky, s tim,
Ze u parametru p4 neodpovida znaménko realnému tvaru kiivky.
Vysledny model by mél byt upraven na:

) = p1 + p2/ (1 + (x/p3) ™).

Tato prace vznikla za podpory grantu MZe CR — RO04135.
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VYUZITIE LA-ICP-MS PRE FORENZNU ANALYZU
SKLA

VERONIKA DILLINGEROVA? TOMAS )
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VENCLOVA, KATERINA TOMKOVA®, EVA CERNA*
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severozapadnich Cech, Ceskd republika

veronika@dilli.sk

Prvkové analyza sa vyuziva ako nastroj forenznej chémie
stale CastejSie. Tato praca sa zaobera metodou LA-ICP-MS
v obore forenznej chémie, vyhodnocovanim vystupnych dat,
Statistickym spracovanim vysledkov a naslednou klasifikaciou
skiel ¢i uz archeologickych alebo vzoriek autoskiel. Na
zaklade tychto analyz bolo spravené vyhodnotenie
nameranych dat pouzitim modernych $tatistickych metod,
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ktorého vysledkom je rozdelenie vzoriek do réznych skupin
na zéklade odlisného prvkového zlozenia.

Pre kvantifikaciu boli porovnané dve metoédy korekcie:
korekcia na sumu oxidov a korekcia na porovnavaci prvok —
kremik. Na zaklade Statistickych testov vysli vysledky
korekcii zhodné, a preto bola pre d’alSie analyzy vybrana
korekcia na sumu oxidov, ktora nevyzaduje komplementarne
meranie na d’alSom pristroji. Na vyhodnocovanie vystupu bol
vytvoreny skript v jazyku R, ktory automaticky spracovava
namerané data.

Na tri sety skiel boli aplikované metddy analyza
hlavnych komponentov a zhlukova analyza, ktoré ponukaji
grafické zobrazenie klasifikacie vzoriek. Pre tieto analyzy bol
spraveny vyber prvkov na zaklade sledovania korelacie ("Li,
1B, 2Mg, AL, PK, “Ti, 2Cr, Mn, *Fe, *Co, *Zn, *Rb,
883r, 7, '"8Sn, 137Ba). Vzorky autoskiel boli rozdelené¢ do
8 skupin na zaklade rozdielneho vyrobcu. Z vysledkov analyz
boli zistené rozdiely medzi jednotlivymi vyrobcami autoskiel,
avSak u niektorych vyrobcov boli vyrazné rozdiely najdené aj
v ramci skupiny, spdsobené rozdielnym zloZenim c¢elnych
a boénych skiel ako aj vrstvami ¢elného skla. Medzi vzorkami
archeologickych skiel sa nachadzali ulomky nadob, okennych
tabul a koraliky. U starovekych skiel sa podarilo odlisit
skupinu oznacenu ako moderné skla na zaklade obsahu Na,O
a taktiez skupinu rimskych skiel, u ktorych bol zisteny
zvySeny obsah Fe,0;. U stredovekych skiel bola pozorovana
znac¢na nehomogenita vzoriek spésobena zvetranim skla.

Tato prdaca vznikla za podporyv projektu  CEITEC
(CZ.1.05/1.1.00/02.0068), projektu Specifického vyskumu
MUNI/A/1461/2014 a projektu GA14-13600S.
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NMR AND DFT ANALYSIS OF 3D STRUCTURE AND
SPIN-SPIN COUPLING CONSTANTS IN HEPARIN
PENTASACCHARIDE

MILOS HRICOVINI

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

High-resolution NMR and density functional theory
(DFT) calculations have been applied in analysis of heparin
pentasaccharide conformation in aqueous solution. The fully
optimized molecular geometry of two pentasaccharide
conformations (differing from each other in the form, i.e. c,
and 2So, of the sulfated iduronic acid residue) were obtained
using the B3LYP/6-311+G(d,p) level of theory in the
presence of solvent, the latter included as explicit water
molecules'. The presented approach enabled the insight into
variations of the bond lengths, bond angles and torsion angles,
formations of intra- and intermolecular hydrogen bonds and
ionic interactions in two pentasaccharide conformations.
Rather complex hydrogen bond network is formed including
inter-residue and intra-residue bonds between the NH group
in the GIcN,3,6S with oxygens linked to C-2 at the IdoA2S
residue, the glycosidic O—1 and the neighboring OSO;~ group
linked to C-3 in the same residue. On the other hand, as the
first hydration shell is strongly influenced by strong ion-ion
and ion-dipole interactions among sodium ions, sulfates,
carboxylates, -OH groups, ionic interactions seems to play an
important role in the stabilization of 3D structure.
The DFT-computed three-bond proton—proton coupling
constants also showed that the agreement with experiment
was obtained with a weighted average of 15:85 ('Cy:%Sy) of
the sulfated iduronic acid forms indicating that ratio is even
more shifted towards the %S, form than that previously
observed. The DFT-computed pentasaccharide conformation
differs compared to the previously published data where main
changes were at the glycosidic linkages, namely, y; torsion
angles and the f; angle. The comparison of the glycosidic
linkage torsion angles values in solution with the antithromin-
pentasaccharide complex also indicate that the penta-
saccharide conformation varies upon binding to antithrombin
III. The data supports the assumption that the protein selects
the more populated %S, conformer of heparin pentasaccharide
and, consequently, the binding process of heparin
pentasaccharide with antithrombin III is energetically more
favorable than formerly expected.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (VEGA 2/0100/14).
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INTERDISCIPLINARY FIVE-YEAR MASTERS
PROGRAM GRADUETE PROFILE TECHNOLOGY,
MANAGEMENT AND ECONOMICS IN CHEMISTRY

DUSAN BARAN, ZDENEK BELOHLAV

VSCHT Praha, Technickad 5, 166 28 Praha, Czech Republic
dusan.baran@yvscht.cz, zdenek.belohlav@vscht.cz

Competitiveness growth is currently associated with the
development and introduction of new products and services in
accordance with the requirements of the market and the
society, as well as with the effective use of existing and new
resources and technologies. Scientific, technological and trade
cooperation with enterprises and institutions in diverse
business fields is typical for successful organizations and
enterprises in the chemical industry. The preparation of
graduates to be ready to operate in such conditions requires an
effective combination of technical and technological
knowledge and skills with competencies in management and
economics.

Technology, Management and Economics in
Chemistry is built to adapt to the current status and expected
developments in science, technology, economic environment
and society and is based on the necessity to respect specific
requirements for management in different areas of
engineering education, which also include chemical
engineering. The profile also reflects the present and future
need to meet the requirements for the preparation of managers
with engineering education for the profession on which the
college is focused and in which its graduates achieve excellent
results in the practice of engineering, management and
efficiency of production, purchasing, sales and research in the
chemical industry.

Knowledge and skills of graduates is divided into
seven areas:
1. theoretical knowledge gained by studying inorganic,
organic, physical and analytical chemistry, biochemistry
and mathematics including statistics and physics;
knowledge of macroeconomics and microeconomics,
business process management and business economics,
marketing, logistics, accounting, finance, selected legal
issues and human resources management;
insight into raw material and material resources for
chemical and food industry, issues connected with their
use, qualitative and quantitative knowledge of
identification and consumption of chemical, biochemical
and food products, including specialtychemicals;
knowledge of the available chemical and food processing
technologies, biochemical processes and principles,
trends of further development and their design using the
knowledge of chemical engineering;
knowledge and skills in project management in research
and development, industrial practice, structuring and
management of supply chains and systemic assessment of
their effectiveness;
skills in mathematical modeling, including simulation of
complex systems and their software support;
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ability to work in teams or lead teams of experts from
various fields of business supported by the acquisition of
soft skills in communication and negotiation, creativity,
organization and planning, problem solving and
leadership.
Occupation for the
Graduates

The structure of teaching in the program, especially the
combination of technical, technological, managerial and
economic knowledge and skills, aims to enable graduates to
solve problems related to the management of enterprises in
the chemical, pharmaceutical and food industries and
connected fields of business. After the necessary practice the
graduates are able to hold managerial positions in production,
research and distribution companies, financial institutions and
consulting firms. This corresponds with the wide occupation
opportunities: (Baran 2015)

in chemical and food industry in terms of the job position
as product manager, process engineer, quality manager,
environmental protection;

as project managers in small and medium-sized chemical

Opportunities Program

enterprises;
— as managers, expert managers in marketing, logistics,
quality, environmental protection, investment

development, purchasing, customer service, sales, SCM:
team members or managers of research institutions
focusing on continuous monitoring of the effectiveness of
new technologies, creating conditions for cooperation
with practice, and the transfer of scientific results into
industrial production;

as specialists for providing business loans and credit risk
management in banks.

REFERENCES
1. Baran D.: Controlling. Publ. STU, Bratislava 2015.

2. The National Register of Occupations.

3. Examples of professions are taken from the National
Register of Occupations and are complemented by
professions actually occupied by ICT graduates.

4. The National Science Foundation, from Chang C. M.:
Engineering Management Challenge in the New
Millennium, Prentice Hall, New York 2005.
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CONTROLLING AND MANAGEMENT SYSTEM
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In defining the term management it is possible to speak
about the complex of mutually integrated managerial
activities proceeding by various methods and forms as well as
through adequate management instruments. It means that the
above-indicated complex of activities constitutes the essence
of the management system. Although it is true that this system
can have special features given by the particular conditions in
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managerial algorithm

procedural

functions hierarchization

of managerial
levels

Management
hierarchization of disposition
managerial views functions
managerial
components

Fig. 1. Basic activators of system of management; Source: Baran,
D.: Controlling. Publ. STU p. 170, Bratislava 2015

which it operates, there must exist, at the same time, also
apart of the complex which is generally valid for any
management system. The company under pressure of the
competition is obliged to permanently innovate its internal
processes and the management system and thus react to
current situations by fulfilling the new managerial functions.
The fulfilment of these functions is supported by the up-to-
date subsystem of managing the company — controlling.

The term management can be defined as a complex of
mutually integrated managerial procedures implemented by
various methods and forms as well as by adequate
management means and instruments. It follows that the
above-indicated complex which can have special features
given by the particular conditions in which it operates
represents the substance of the management system, although
there must exist also a part of the complex which is generally
valid for any management system.

The activators of the management system are inevitable,
complex-forming managerial components acting through their
mutual activity between the managerial subjects and
controlled objects in such a way to fulfil the outlined goals the
most effectively. The basic activators of the management
system are shown in Fig. 1.

From the scheme it follows that there are at least six
crucial activators that must be counted on in the management
system. They are:
disposition functions of the management (outlined target
behaviour of the system with the subsequent possibility
of corrections in the development),
procedural functions of the management (ensuring the
transformation process within the entrepreneurial
subject),
managerial algorithm (applying the procedure to achieve,
for example, the planning document, etc.),
managerial components (ensuring managerial activities,
determination of suitable methods, instruments, means
and forms of management),
hierarchization of managerial views (determination of the
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basic  classification ~ of  individual
recommendations and attitudes),

hierarchization of managerial levels (determination of
managerial rights and responsibilities within individual

management levels in the company).

managerial
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Employee turnover is a natural, permanent phenomenon,
and it can be beneficial, if number of employees with poor
performance and work behavior is decreasing. Vnouckova'
states that if for the company it is not difficult and expensive
to obtain and train new employees, no need to deal with
turnover rates. However, employee departure, amongst cost of
acquiring and training new employee, bears and other risks
and disadvantages. Organization loses manpower and
investment that was put in it, may lose the know-how and
receives a trained competitor, high staff turnover rate
decreases the company's image and causes overworking
employees. Therefore, it is appropriate to monitor the
fluctuation, and if it is possible to control it. It is therefore
important to distinguish voluntary turnover (caused by the
employee) and involuntary (of the employer) one’.

To minimize undesirable voluntary turnover it is suitable
to monitor factors, what influence employee departures. It is
possible to distinguished them to external, so called pull
factors and internal (push factors)’. External factor is for
example better job offer, an internal one can be dissatisfaction
with current position or company culture. These internal
factors are very important; they can form 80-90 per cent of all
departures’.

Employee departure is usually not an immediate
decision. It is possible to reverse it, if we react for the first
symptoms of alienation®.

In the presented article it is shown the specific situation
in an important ceramic plant in the Czech Republic. They are
discussed results of research that was focused on affecting
factors of turnover decision. Research was focused on workers
posts, because there is the highest company turnover. Sources
for the research were internal documents, interview with
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personal manager of the company and questionnaires. It was
distributed 710 questionnaires with 20.1% returnability. Based
on these 143 fulfilled questionnaires it was found, that main
reason for turnover tendency is incongruity between
employees’ conception of job and reality. Recommendation is
to inform potential employees more realistic in recruitment
and particularly in selection process. There seems to be also
other potential sources of dissatisfaction they should be
solved.
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V prosttedi dodavatelskych systémi a postupné
globalizace nabyva nakup stale vétsi vyznam. Podil naklada
na nakup ve vlastnich nakladech vykoni v typickém
vyrobnim podniku se pohybuje od 50 % az po 70 %,
v podnicich chemického primyslu ¢ini az 80 %. Nejenom
velikost podilu vydaji na nakup, ale i cenova volatilita
nékterych vstupnich materiald zvySuji vyznam spravnych
nakupnich rozhodnuti v podniku. Strategicky nakup se piimo
podili vybérem dodavateli na koncipovani struktury
dodavatelského  fetézce. =~ Vhodnd nakupni strategie,
implementace taznych principii fizeni materidlovych tokd
v oblasti zasobovani vede k razantnimu sniZeni stavu zasob.

Mimotadné postaveni nakupu vyZaduje hledani cest, jak
vlastni proces nakupu fidit. Rist podilu firem vyuzivajicich
v této oblasti systémy fizeni vztahi se dodavateli (SRM
Supplier Relationship Management) je vyznamny. Nové
koncepty fizeni dodavatelskych systémt, napi. systémy
spolecného planovani, ptedpovédi poptavky a vlastni realizace
dodavek (CPFR Collaborative Planning, Forecasting and
Replenishmet) jsou postaveny mimo jiné i na tésné koordinaci
nakupnich aktivit mezi vyrobci surovin, polotovard, dili
a vyrobci finalnich vyrobk.

Navrh  vhodné struktury nakupniho procesu je
dlouhodobé predmétem vyzkumu. Autofi zpracovali a v praxi
ovétili osmi etapovy proces, ktery je tieba pii aplikaci
modifikovat pro jednotlivé obory. Chemie je jednim z oboru,
kde je tieba tato specifika identifikovat.

Pro kvalitni funkci dodavatelského systému ma
mimofadny vyznam vybér partnert. Implementace metod
vicekriteridlniho rozhodovani v ndkupu je dal§i oblasti
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vyzkumu autorti v oblasti nakupu.
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Zamerom prispevku je analyzovat vyvoj atendencie
chemického priemyslu, identifikovat mozné prilezitosti
a hrozby determinujuce konkurencieschopnost’ tohto odvetvia.
Prispevok sa orientuje na Specifické aspekty riadenia
chemickych podnikov, na analyzu ich rentability a stability,
poukazuje na aktudlny vyvoj chemického priemyslu na
Slovensku  prostrednictvom vzorky analyzovanych
chemickych  podnikov.  Poukazuje = na  dodlezitost
zodpovedného pristupu spolo¢nosti i jednotlivca v kI'icovych
otazkach chemického priemyslu.

Hlavnymi piliermi chemickych vyrob budu inadalej
vyrobcovia pohonnych hmoét, plastovych dielov pre
automobilovy ¢i elektrotechnicky priemysel, vyrobcovia
pneumatik a d’al3ich oblasti. Uspesnost’ chemickych podnikov
vsak bude zavisla od schopnosti konkurenéného boja, vyuzitia
prilezitosti zrozsirenia trhov, porovnavania kvality, na
konfrontacii nasich podnikov a vyrobkov zahrani¢nych krajin
disponujucich  tazko napodobitelnymi  konkurenénymi
vyhodami. V globalnom konkuren¢nom prostredi je potrebné,
aby sa chemicky priemysel priblizil tirovni krajin Eurdpske;j
unie a ekonomiky vyspelych Statov v sortimentnej Struktire,
v urovni technologickych procesov zabezpecujlcich nizsiu
energeticki a surovinovi naro¢nost produkcie a najméi
v produktivite prace.

Vramci vysledkov predmetého vyskumu dochadza
k sumarizacii udajov a faktov umoziujucich identifikovat
problematické oblasti riadenia chemickych podnikov
v podmienkach  slovenského konkure¢ného  prostredia.
VzhPadom na podobny vyvoj s Ceskou republikou je mozné
zavery a odportcania zovSeobecnit’ aj na urovni Eurdpskej
unie, minimalne v ramcei krajin V4, kde dlhodobo sledujeme
podobné tendencie vyvoja.

Zhodnotenie ~ vykonnosti  chemickych  podnikov
prostrednictvom finanénych vykazov umozniuje ddslednejsie
zmapovat’ vplyvy externého prostredia na samotné riadenie
chemickych podnikov. V¢asné reakcie na zmeny
v podnikatelskom a konkurenénom prostredi a désledné
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analyzy vlastnej ¢innosti znizuju rizikd podnikov a umoziuju
uskutocnovat’ kvalitné a zodpovedné rozhodnutia.

11L-06

VYVOJ HODNOTOVE PRODUKTIVITY PODNIKU
VE VYBRANYCH ODVETVICH PRI CESTE Z KRIZE
2010-2014

JIRI KLECKA

Vysoka skola chemic:ko-technologicka’, Technicka 5, 166 28
Praha 6 — Dejvice, Ceskd republika
Jiri.klecka@vscht.cz

Hodnotova produktivita je vyznamnym indikatorem
urovné a zmén v technickoekonomické u€innosti transformace
vstupll na vystupy ve vyrobé, a tedy i technickoekonomické
racionality podniku. Jeji soucasné pojeti vyjadiuje hodnotu
vstupti jako naklady na spotiebu (a opotfebeni) a naklady na
vazani. Naklady vazani jsou zjistény jako naklady kapitalu,
kterym jsou financovéna aktiva podniku. O vyznamu
hodnotové produktivity, moznych ukazatelich a o tuskalich
jejiho méteni pojednava napt. Klecka, 2014. Produktivitu 1ze
analyzovat na urovni mikroekonomické i makroekonomicke,
ale i na Grovni mezzoekonomickeé (tj. za jednotliva odvétvi).

Vyvoj hodnotové celkové i parcidlnich produktivit bude
analyzovan pro vybrané podniky nasledujicih odvétvi —
chemicky pramysl, potravinafsky priamysl a metalurgie.
Produktivita bude méfena v n€kolika stech ¢eskych podnicich,
jejichz data budou ziskana z korporatni databaze Albertina.
Analyzovana data pokryvaji obdobi po piekonani posledni
globalni ekonomické krize v letech 2008-2009, tedy casovy
interval 2010-2014. Disledky ekonomicko-finanéni krize
ajejiho prekonavani jsou silnym impulsem k védeckému
badani (napt. Kula a kol., 2012).

Budou zjistény odlisnosti jednotlivych odvétvi, pokud
jde o urovén celkové produktivity i jeji vyvoj. Hodnotam
vétsim nez 1 odpovidd kladnd tdroven modifikovaného
ekonomického zisku, resp. modifikované ekonomické piidané
hodnoty (EVA). Ze zjisténych hodnot casovych indext
celkovych produktivit budou patrné rozdily ve vyvoji
produktivit a odliSnosti tohoto vyvoje mezi odvétvimi
azaroved srovnani svyvojem HDP Ceské republiky.
Prohlubujici analyza vybranych parcialnich produktivit ukaze
pticiny ptipadnych rozdild mezi odvétvimi. Plati, ze rychlejsi
rust, resp. alesponl pomalejsi pokles, urcité parcialni
produktivity v zavislosti na zménach objemu vyroby a prodeje
je dusledkem vétsi (lepsi) adaptability podniku pii vyuzivani
pfislusného vyrobniho faktoru.
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ZNACKY KVALITY CESKYCH POTRAVIN

OLGA KUTNOHORSKA
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olga.kutnohorska@vscht.cz

ZnaCka predstavuje dilezity nastroj marketingové
komunikace. Podle americké marketingové asociace
(American Marketing Association) je znacka definovana jako
,Jjméno, termin, oznaceni, symbol ¢i design nebo kombinace
téchto pojml slouzicich k identifikaci vyrobku a sluzeb
jednoho ¢i vice prodejci a k jejich odliseni v konkurenci
trhu.! Budovani a strategické fizeni znacky je naro¢nym,
nakladnym a dlouhodobym procesem, na jehoz konci
v piipad¢ tspéchu stoji silné a stabilni znacky, které svym
vlastnikiim poskytuji mnozstvi vyhod. Aby se znacka stala
usp&$nou, musi splitovat nasledujici predpoklady® — produkt je
originalni, ma Spickovou kvalitu, je doplnény dodate¢nymi
sluzbmi, znacka se dostatecné odliSuje od ostatnich, ma
dlouhodobou perspektivu a je soucasti integrované
marketingové komunikace.

Vyznam zna¢ky pro spotiebitele spociva predevsim ve
snaz$i identifikaci produktu, poméaha 1épe se orientovat
v nabidce, zapamatovat si produkt a posoudit jeho kvalitu.
Znacka umoziuje snizit rizika spojena s nakupem neznamého
produktu nebo uspofit ¢as, ktery by jinak musel spotiebitel
vénovat hledani produktu nového. Jidlo hraje v zivoté
spotiebitele velmi vyznamnou roli. Steenkamp® sestavil model
spotfebniho jednani pro potraviny, ve kterém rozliSuje
rozhodovaci proces o nakupu a tii soubory faktort (vlastnosti
potraviny, faktory osobni a faktory prosttedi). Jméno znacky
fadi mezi pfedni faktory, které mohou ovlivnit vnimanou
kvalitu potraviny.

Na Ceském trhu s potravinami se vyskytuje mnoZzstvi
znacek kvality, jako naptf. ndrodni ,,znacka domaci kvality*,
Klasa, regionalni potravina, ,bio“ apod. Text piispévku

poukazuje na  vyznam znacky pro  spotfebitele
u potravinafskych ~ vyrobkti, uvadi ptehled nejcastéji

pouzivanych znacek kvality na Ceském trhu a predstavuje
vyzkum na téma orientace Ceského spotiebitele v téchto
znackach. Na zaklade vysledkt kvantitativniho dotaznikového
Setteni bylo zjisténo, ze Cesky spotiebitel povazuje
oznacovani kvality potravin prostfednictvim znacek za
pfinosné, ale ve vyznamu konkrétnich znacek se pfilis
neorientuje.
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INTERCONNECTION BETWEEN CHEMICAL
COMPANIES AND THEIR CUSTOMERS - THE BASIS
FOR STRENGTHENING COMPETITIVENESS OF
CHEMICAL COMPANIES IN THE CURRENT
MARKET ENVIRONMENT

HANA LOSTAKOVA, VLADIMIRA VLCKOVA,
MARTINA JELINKOVA

The market globalization and the increasing intensity of
competition lead, in the chemical industry, to integration of
value network subjects and their deeper technological,
information, and business bonds, often resulting in proprietary
interconnection. These efforts have been induced by the need
to increase the negotiation power on the market, to improve
understanding of the customers’ needs and wants, and to be
able to adapt to them quickly, flexibly, and effectively in
terms of the offer and services. Interconnection and
integration of entities into the form of a value network
significantly increases the chance of chemical companies of
succeeding in the competition. The paper summarizes the
theoretical background relating to the significance and forms
of interconnection of value network subjects within
strengthening mutual relationships, particularly between
suppliers and customers on B2B markets with products
intended for manufacturing consumption. It presents the
outcomes of a primary quantitative research conducted in
2015 — 2016 among 106 managers of customer companies in
the Czech Republic in three selected chemical products —
industrial explosives, dyes and pigments, and inorganic salts
and acids. This research looked into the perceived benefits of
different forms and aspects of inter-bonding and
interconnection between suppliers and customers in this
industry for strengthening mutual relationships and for
increasing loyalty of the customer companies. The research
showed that the following activities are greatly beneficial for
strengthening mutual relationships and customer loyalty:
common product research and development, common product
testing at the customer’s premises, and provision of the
product usage/processing know-how. What was also
beneficial was sharing information on the development of the
industry and the market conditions between suppliers and
their customers, sharing on-line information systems for
monitoring the order settlement status, participation of the
supplier in modernization of the customer’s operations,
assistance in promotion of the customer’s products, and
lending equipment and devices to facilitate analyses or
processing of the supplied products at the customer’s
premises.
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Efektivni systém fizeni rizik v podniku musi tvofit
integralni soucast jeho strategického fizeni. Je to proces, ktery
vede ke snizeni, nebo v idedlnim pfipadé k Gplné eliminaci
vngjsich i vnitinich hrozeb'.

Zakladnim divodem, pro¢ stale vice podnikii zavadi
integrovany systém fizeni rizik, je zvySovani poctu rizikovych
faktorti. Cilem rizikového managementu je identifikace
a kvantifikace rizik, ktera plisobi na dany podnik. Zjisténa
rizika je tfeba roztfidit, zaznamenat a co je dulezit¢é —
informovat pfislusné struktury spole¢nosti, na ktera tato rizika
pusobi nebo budou pisobit v budoucnosti Dalsi podstatnou
nalezitosti systému je nutnost aktualizovat informace (tzv.
monitoring rizik) o hrozbach a prubézné kvantifikovat
pravdépodobnost realizace rizika a jeho troven dopadu na
podnik. Nicméng hlavnim cilem neni pouha identifikace rizik,
ale predev$im snizeni pravdépodobnosti jejich vyskytu
asnizeni zavaznosti dopadu. Toho se dosahuje pomoci
riiznych nastrojir’. Daliimi ulohami rizikového managementu
je vytvoreni postupl, jak reagovat na vznikla rizika,
koordinace ¢innosti spolecnosti, reporting pro vnitini i vnéjsi
zainteresované strany3,

Jednim z nastrojii risk managementu je mapa (matice)
rizik, ktera byla aplikovana v podminkach gumarenského
podniku a to pro oblast vstupnich surovin. Pro urceni rizika
jednotlivych surovin byly vybrana kritéria: cena, kvalita,
vcasnost dodani, ménové a kurzové riziko, dostupnost a rizika
spojend s dodavatelem. Ze sledovanych surovin vychazi
pfirodni kaucuk jako nejrizikovéjsi polozka. Je to zptisobeno
pfedev§im vysokou volatilitou ceny a vykyvy v kvalité,
zpusobenymi riznymi vlivy — od pocasi pies zpracovani az
po dopravu.
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The results of the Czech chemical industry for 2015
were influenced by the accident of ethylene unit in Zaluzi.
Due to different development in sectors ,two aggregations
ended in red figures — refining of petroleum (crisis of
European refinery industry, low utilization od capacity) and
chemical industry (CZ Nace 20 — weak domestic demand and
lower sales). On contrary very good results were achieved in
rubber and plastics processing, where the increase of sales
was 5,7 p.p., thanks favourable situation in some processing
sectors, mainly automotive industry. In pharmaceutical
industry (CZ Nace 21), sales increased by 7,2 per cent,
because of better demand in the Czech Republic.

The results of performace oft he Czech Chemical Industry
in 2015:

Solid increase of key industrial indicators in comparison
with 2014 , except sales. 2014. Good results in rubber
and plastics processing and pharma industry, but huge
decreasing of sales in refining of petroleum (-35.,5 %)
and in CZ Nace 20-chemicals ( —6,2 per cent). Increasing
of number of employees by 4,1 %), mainly due to rubber
and plastics processing (+ 3980 persons). Favourable
development in tangible investment (increase year-on-
year by 19 per cent to CZK 28,1 bill.),

year-on-year decrease of export by 0,8%, while the
growth dynamic in import — + 4,5 per cent. The negative
balance of chemistry was increased year-on-year by CZK
28,5 billion to CZK minus 151,7 bn. Share of the export
reached to 77,6 per cent of the total sales (in 2014 72,6
%). Highest share was in pharmaceutical industry ( 179,3
per cent) , lowest in refining of petroleum (39,1 %).
Favourable economic development in Czech industry last
year caused that volume of book value added year-on-
year increased in Czech chemistry by 8 per cent points.
The increase was achieved in all sectors of chemical
industry, highest in pharma industry ( + 9,1, per cen) and
in CZ Nace 20 (+ 11,7 per cent).

Key indicators of the Czech chemical industry in 2015
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Index 15/14 %
Indicator Unit 2014 2015 | Chemical |Manufacturing
Industry Industry

Sales (current prices) CZK bn 603,9 561.0 92,9 104,2
Number of employees | Thouspersons| 115.7 1204 104.1 103.2
Exports CZK bn 1384 | 4352 992 107.3
Imports CZK bn 561,7 387.0 1045 115.1
Booked value added CZK bn 128.9 139.2 108.0 110.4

Position of the chemical industry in EU specialtychemicals

The world chemicals sales (excluding pharmaceuticals)
were valued at EUR 3 232 bn and increased by 2,6 per cent
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compared to the previous year. European chemicals industry
including the EU-28 and Rest of Europe is still in strong top
position with EUR 649 bn, or 20 per cent of world chemicals
sales in value terms. But world competition is getting fiercer
and EU losing its top ranking in terms of sales to China (EUR
1 111 bill.). Chemicals sales in Asia are almost triple that of
the EU (1 859 bill. EUR). Taken together, Europe, Asia and
North American Free Trade zone account for 94 per cent of
world chemicals turnover. Development during the previous
ten years from 2004 to 2014 indicate that the EU was the
overall leader in terms of world chemicals sales, but the
region has gradually lost ground to China and Asia (excluding
Japan). EU contribution to the world chemicals sale declined
in 2014 by 13,9 percentage points compared with 2004,
mainly due to the dynamic rise of China and India. In fact the
total value of sales in th EU has been growing continuously,
but overall world chemicals sales are growing at even faster
clip.

Germany remains the largest chemical producer in
Europe (sales EUR 147,1 bn), followed by France, Italy and
the Netherlands. Together, those four countries generate in
2014 59,5 % of the EU chemicals sales (EUR 327,7 bn).
When including UK, Spain and Belgium the share rises to
80,2 per cent (EUR 441,9 bn). The other 21 EU countries in
2014 generated 19,8 per cent of EU chemicals sales, and
more than half of which was attributable to five EU countries
— Poland, Sweden, Austria, Czech Republic and Finland.
Poland is biggest contributor from new EU member states
bloc, representing cca 2,8 per cent of total EU chemicals sales,
second place from other countrie ranking Austria, third
Sweden and fourth Czech Republic and Finland, each with
cca 1,2 per cent.

Value added in the chemical industry of the CR

Book value added
Agoregationbranch CZK million Index
2014 2015 | 15/14 %
Refining of p etroleum 2 256 2440 | 1082
Chemicals and pharmaceuticals | 49 777 54292 1091
Rubber and plastics processing 76837 B1454 1073
Chemical industry, total 128870 139186 | 1080
Manufact. industry, total 030 526 987280 | 1051

The VA-to-sales ratio in chemicals industry increased by
3,5 per cent points and was higher in all chemicals
aggregations. In manufacturing industry CR VA-to-sales
increased in 2015 by 0,2 per cent points.

REFERENCES

Annual Repoort of SCHP CR 2015.

Yearbook oft he Czech Chemical Industry 2015.
Chemical Industry in EU — Cefic web site.
Czech Custom Statistics 2015.

Data from the Czech Statistical Office 2015.
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11L-11
VYUZITI METOD PRUMYSLOVEHO INZENYRSTVI
V PODNIKOVE PRAXI

DANA STRACHOTOVA

VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
dana.strachotova@yscht.cz

Produktivita a efektivita podnikovych c¢innosti jsou
jednémi z nejdulezitéjSich parametrGi GspéSnosti firem ve
vztahu k zakaznikovi a i k celému trhu. Jednim z oboru, které
se zabyva zvySovanim produktivity a efektivity je Primyslové
inzenyrstvi. Podle Business Strategy Review se jedna o obor,
ktery stoji na pomezi ekonomickych, manaZerskych
atechnologickych  disciplin'.  Definice  Primyslového
inzenyrstvi se u mnoha autori v mnohém lisi, ale v zasad¢ se
vSichni shoduji, ze se jedna o S$tihly piistup k fizeni
podnikovych procest, ktery umoziiuje provadét cinnosti
jednoduseji, kvalitnéji, rychleji, s niz§imi naklady a to vSe za
ucelem splnéni pozadavki zakazniki.

V prostiedi  Ceskych firem objevily Prumyslové
inzenyrstvi v 90. letech minulého stoleti spole¢nosti napojené
na automobilovy primysl. Postupem cCasu se tzv. Lean
Management” rozsitil i do ostatnich primyslovych odvétvi.

Vyznam Primyslového inzenyrstvi nespo€iva jen
v tlaku na produktivitu, identifikaci vSech C¢innosti, které
predstavuji plytvani a podpofe ¢innosti pfidavajich hodnotu.
Podle amerického instutu primyslovych inZenyrid® se musi
zabyvat jiz navrhem produktu, dale zavadénim a zlepSovanim
integrovanych systému lidi, materialti, informaci, technického
vybaveni a energii. Proto je nezbytné vyuzivat znalosti
zoblasti matematiky, fyziky i socidlnich véd a spolu
s metodami inzenyrské analyzy a sysntézy navrhovat efektivni
a produktivni vyrobni systémy. Tato mysSlenka je vyuzivana
jiz od dob proklamace amerického reengineeringu. Jeji
uplatnéni v praxi s sebou obvykle nese uplatnéni celé¢ fady
metod, které se zaméfuji na Ctyfi hlavni pilife — Stihlou
vyrobu, S§tihlou logistiku, §tihly vyvoj a  Stihlou
administrativu®,

V &eskych primyslovych podnicich se vyuziva cela fada
rozmanitych metod Primyslového inzenyrstvi zaméfenych na
analyzy a statndardizace pracovi$t€¢ a prace, monitoring
plytvani, efektivitu udrzby ¢i logistickych operaci, atd. Text
ptispévku prokazuje vyznam a moznosti vyuziti jednotlivych
metod Primyslového inZenyrstvi. A dale je na zakladé
vysledkl kvantitativniho Setfeni prokazana vyuzitelnost
metod vriznych primyslovych podnicich (vzhledem
k ekonomické Cinnosti a velikosti podniku, vzhledem
k podnikové ¢innosti).
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1. Ball¢ F., Ballé M.: Business Strategy Review 3, 16
(2013).

2. Kogturiak I., Frolik Z.: Stihly a inovativni podnik, Alfa
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3. Saunders B.: The Industril Engineering Profession, John
Wiley&Sons, New Jersey 1982.
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Aldolova reakce a organokatalyza: principy, mechanismus a pouZiti
v enantioselektivni syntéze

Fotovoltaické procesy na nanotubularni titanii a hybridnich chromoforech
Kontrolované latky z pohledu védce a kriminalisty

P-Glykoprotein — membranovy transportér spdsobujtici viaclieckovu
rezistenciu nadorovych tkaniv. (Implikacie pre navrh efektivnych
chemoterapeutik)

Moderni chemie v kosmetice
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On-site analysis using diverse platforms: portable capillary liquid
chromatography and paper-based microfluidic devices

Perspektivy eliminacni voltametrie

Identifikace syntetickych kanabinoidii pfimou spekrometrii DART-LTQ
Orbitrap

Microdialysis sampling — possibility of haemoglobine elimination during
the nitric oxide detection?

Analyza oxida¢nich produkti vybranych bioflavonoidt
Spectroscopic discrimination of bee pollen samples
Prenos xenobiotik pfes biomimetické membrany

Kvalita hovéziho masa z ekologického a konvenéniho chovu u plemene
Galloway

Sledovani vlivu extruze na RVA-kfivky laboratorné pfipravenych
extrudati

Vliv katalytického vylu¢ovani vodiku na rtutovych elektrodach
na redukei guaninovych zbytki v DNA

Vyvoj novych spektroskopickych metod pro klinickou diagnostiku
diabetu mellitu 1. typu

Elektrochemie a EPR spektroskopie cytochromu ¢ a jeho strukturnich
analog

Kapilarni elektroforéza ve spojeni s mikrodialyzou jako u¢inny nastroj
pro fyziologicky vyzkum
Perspektivy vyuziti kapilarni elektroforézy v medicing

On-column derivatization by o-phthalaldehyde — pros and cons
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Analytical chemistry of nanomaterials
Charakterizace nanocastic kapilarni elektroforézou

Conductometric study of triple ion formation of ionic liquids
in dichloromethane

Conductometric studies of formation of complexes 15-crown-5 ether with
NaBr and NaCl in H,O — 2-methoxyethanol mixtures at 298.15 K

Analyza vybranych lie¢iv na elektrédach z bérom dopovaného diamantu

Voltametrické chovani dantrolenu na amalgamovych a bismutovych
elektrodach

Kinetika adsorpce a desorpce N,(—196 °C) v prubéhu zapliovani
mikropdrii a mezopéru o ruznych velikostech

Novy pristup k diagnostike rakoviny prostaty - MALDI/TOF
vs. biosenzor

Charakterizacia vybranych makromolekul rozmerovo-vyluovacou
chromatografiou s pouzitim kolén malych rozmerov

Fast separation in new designer drugs screening

Zmény glykosylace u pacientt s hepatocelularnim a kolorektalnim
karcinomem kvantifikované pomoci FT-ICR a MRM

Ramanova spektroskopie pro in vivo klinickou diagnostiku karcinomu plic

Elektrochemicky DNA biosenzor pro vyzkum poskozeni DNA

Highly sensitive mass spectrometric method for determination of retinoic
acid using metal organic frameworks

Spektroskopie povrchem zesilené infracervené absorpce pro studium
tenkych vrstev vitamint adsorbovanych na médénych substratech

Monoliticka kapilarni kolona s integrovanym elektrochemickym
detektorem

Electrochemical analysis of calixarenes

The effect of neusiline on the properties of carriers used for the detection
of cholinesterase inhibitors

Studium chemické stability alloxanu pomoci kapilarni zénové
elektroforézy

Vliv pH, teploty a koncentrace na zeta potencidl BSA
Syntetické zeolity, jejich piiprava, charakterizace a vlastnosti
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Electrochemical and spectrometric study of reactivity
of orthophthalaldehyde with primary diamines

Influence of surface properties on the deposition of a polyaniline film and
detection of tumor markers

Metdda stanovenia a screening 3-D-apiozidaz

In situ generation of high Au, cluster ions for mass calibration

Viscosity coefficients B of KCI, NaCl, Nal, KNO,, LiNO,, NaBPh,, and
Bu,NI in rich of water binary mixtures containing dimethyl sulfoxide
(DMSO) at 298.15 K

Vyvoj ptipravy 2,3-dehydrosilychristinu

Conductance and ionic association of ionic liquids
in N,N-dimethylacetamide

X- and Q-band electron paramagnetic resonance investigation
of molybdate complexes with selected aldoses

Studium vnéjsich faktori, které ovliviiuji izolaci a stabilitu CD14+
monocytl z periferni krve

Porovnani citlivosti potenciometrie se zinkovou a se zinkovou
amalgamovou elektrodou pro potfeby nanofiltrace

Nové atomizatory t€kavych specii zalozené na dielektrickém bariérovém
vyboji pro AAS a AFS

Polymethinium salts and electrochemical detection of heparin
Fast synthesis and separation of the arsenoglutathione complexes

Stanovenie biogénnych aminov v potravinach

Slouceniny kovi 4. skupiny s cyklopentadienylovymi a dusik
obsahujicimi ligandy

IR spektra komplexd kovu prvni pfechodné fady: experimentalni

a DFT studie

Single molecule magnets based upon mononuclear Co(II) complexes
Hydrosilylaéni reakce indukované N—Si intramolekularni koordinaci
Chemie nizkovalentnich slou¢enin prvka 14. skupiny

Magnetizmus jednojadrovych Mn(III) komplexov schiffovych
baz

pH responzivne kontrastné latky pre angioMRI
Piiprava prvki 13. skupiny v nizkém oxidaénim stavu
Molekularni systémy s potencialnim vyuzitim v nelinearni optice a jejich

studium pomoci rentgenové difrakce a vibracni spektroskopie

Anorganické anionty — klicové nastroje krystalového inZenyrstvi
molekularnich materialti pro nelinedrni optiku
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Heptakoordinované komplexy Mn(II), Fe(II), Co(II) a Ni(II)
s 15-¢lennym pyridinovym makrocyklickym ligandom; syntéza, Struktira,
magnetické a redoxné vlastnosti

Priprava a vlastnosti tetrachlorido-zelezitanov vybranych
protonizovanych derivatov pyridinu

Hybridni fosfinoferrocenové ligandy s methylenovymi spojkami

Coordination polymers of lanthanides and uranyl
with 4-(diphenylphosphoryl)-benzoic acid

Syntéza a $tidium antiradikélovej aktivity med’natych komplexov
s ligandami typu redukovanych Schiffovych baz

Salicylatomed’naté komplexy s kofeinom: EPR charakterizacia a DFT
vypocty

Syntéza a vlastnosti komplexti Co(II), Ni(II) a Cu(Ili)

s pyridoxaltaurinatem

Reakce vysokopecni strusky s vodou

Biologicky aktivne paladnaté komplexy derivatu kurkuminu na l'udské
nadorové kmetiové bunky hrubého ¢reva a pecene

'"F-MRI konstrastni latky vyuZivajici ionty d-kovii
Magnetickd vymenna interakcia v med’natych komplexoch
sprostredkovana vodikovymi vizbami

Preparation of aluminum phosphide by reactive spark plasma sintering

Vliv mineralizatori na pigmentové-aplikacni vlastnosti kasiteritovych
pigmentt

Struktarne modifikacie salicylatomed’natych komplexov

s n-metylnikotinamidom

Magnetostructural correlations in Schiff-base copper(II) complexes deri-
ved from aminoacids

Krystalova Struktira a magnetické vlastnosti 3D zluc¢eniny obsahujtica
kyanidové Cu(II)-CN-Cr(III) mostiky

Pouzitie chemometrickych metdd pri $tdiu J-magnetostruktirnych kore-
lacii

Objemové vlastnosti roztavenych fluoridovych systémov MF-K,TaF
(MF = LiF, NaF, KF)

Formation of new rubidium oxofluoroaluminate in RbF-Al,O; system

Sekce 3 — Chemické vzdélavani a historie chemie
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Ceska spolenost chemickd — 150 let
Studium a dalsi pisobeni Zen na vysoké Skole chemicko-technologické
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Pokusy o znazornéni struktury benzenu v 19. stoleti
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Jak a co ucit v chemii
Smétujeme uéitele k aktivni vyuce

Organické molekuly jako aktéti popularizacnich akci Univerzity
Pardubice

Fotonova aktivacni analyza: principy a aplikace metody ve srovnani
s neutronovou aktivacni analyzou

Stanoveni velmi nizkych objemovych aktivit tritia s vyuzitim
elektrolytického nabohaceni vzorkt

Sekvenéné stanovenie **Zr, **Nb, '*°Sn a **Tc v radioaktivnych odpadoch

Sorpce vybranych radionuklidi na TiO,

Homogenita ploinych etalonti radioaktivity (CMI)
Radia¢né chemicky vyzkum v oblasti biologicko-medicinskych aplikaci
8164Cu-(SCN)-fosfinat-imunoglobulin-G M75 a jeho in vitro testovani

Meranie excitaénych funkcii jadrovych reakcii protéonov na ™Mo

Ptiprava, stabilizace a znaceni oxidu titani¢itého *"Tc a **Ra pro nuklearni
medicinu

Frustrated lewis pairs-assisted tritium labeling

Accelerator mass spectrometry in the Czech Republic — abilities
and applications

Sustainable future nuclear fuel cycles — separations, radiation stability,
and innovative processes for nuclear fuels production

Safety assesment approach for deep geological repository
in Czech Republic

Vliv horninového prostiedi a cementovych materialt na difazi
radiokontaminantl v bentonitu

Kompozitny biosorbent pre separaciu radionuklidov

Solvent extraction of europium (III) from complexing solutions into ionic
liquids containing CMPO extractant

Stanoveni kinetickych parametrti kapalinové extrakce radionuklidt
pomoci mikrofluidni slug-flow metody

Studium alternativnich elu¢nich ¢inidel pro diphonix resin
Sorpce umélych radionuklidii v hydrosféfe — distrubu¢ni koeficient

Treatment of large volumes of liquid wastes, being produced by severe
NPP accident

Sorption of nickel from aqueous solutions with citric acid using selective
sorbents
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4P-04

4P-05
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4P-07
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D. Vopalka

M. Straka, L. Szatmdry
J. Mizera, R. S’efcﬁ, D. Kolousek

K. Tomanovd, L. Vysin, V. Cuba

Sekce 5 — Nanomaterialova chemie
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N. Bugdrovd, Z. Spitalsky,
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J. Grégr, S. Nevyhostény,
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J. Homola
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Z. Orsagova Kradlova, K. Koval,
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A. Panacek, M. Smékalova,

S. Hradilova, R. Vecerovd, M. Koldr,
R. Prucek, L. Kvitek, R. Zboril

$. Hradilovd, A. Pandcek

L. Markusova-Buckova,

R. Orinakova, A. Orinak,

M. Giretova, L. Medvecky,

M. Kupkova, M. Hrubovéadkova,
K. Koval’

J. Macko, R. Orinakova, A. Orinak

M. B. Gawande

K. Polakova, Z. Markova, T. Malina,
A. Bakandritsos, A. Mala, J. Skopalik,
R. Zboril

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Extrakéna chromatografia ako metoéda simultanneho stanovenia Pu a Np
v kontaminovanych pddach

Snizeni radiacni citlivosti bunék ozafenych UV zafenim pomoci
vychytavact OH radikalt

Vliv vychytavac¢i OH radikall na radiaéni citlivost bunék za riznych
ozafovacich podminek

Vplyv matrice na stanovenie nizkych koncentracii uranu metédou TRLFS
Naroky na akreditované laboratérium merania aktivity

Nanohybrid systems based on scintillating nanoparticles for x-ray induced
photodynamic therapy

Charakterizace cementového kamene CEM II pomoci vybranych
analytickych metod a sorpce stroncia

Vyuziti iontovych kapalin pro dekontaminaci radioaktivnich odpadi

Charakterizace fluoriti a uméleckych pigmentt s fialovym fluoritem
neutronovou aktivacni analyzou

Effect of selected parameters on radiation induced peroxidation
of monounsaturated phospholipid

Fluorescent nanodiamonds as non-photobleachable responsive probes
Raman analysis of graphene
Biosenzory na baze modifikovaného grafén oxidu

Kompozitni nanovldkna

Plasmonic biosensors and their applications

Magneticky asistovana povrchem zesilena Ramanova spektroskopie
(MA-SERS) jako nastroj detekce fyziologicky aktivnich sloucenin

Plazmonové nanostrukturované povrchy pripravené koloidnou litografiou

Biologicka aktivita nanoc¢astic stiibra: historie, soucasnost a perspektiva

Modifikace povrchu ortopedickych implantati pomoci nanocastic stiibra
BiodegradovateI'né materialy pre ortopedické aplikacie

Modulécia hydrofobicity mikro- a nanotextirnych povrchov pre adhéziu
zivych bunkovych linii
Recent advances in nanocatalysis

Superparamagnetic iron oxdes nanoparticles as contrast agents for MRI
application
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5L-14 I Smoradova, R. Orinakova,
A. Orinak, J. Hovancova, J. Radondk,
K. Budzova

Sekce 5 — Nanomaterialova chemie
Postery

5P-01 E. Adamek, W. Baran,
M. Cholewinski, R. Adamczyk,
B. Pelczar
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5P-05 V. Pivodova, A. Galandakova,

A. Panacek, R. Prucek, J. Gallo,
J. Ulrichova

5P-06 A. Vitaskova
5P-07 O. Kvitek, D. Fajstavr, A. I?ezniékovd,
P. Slepicka, Z. Kolska, V. Svorcik
5P-08 A. Reznickova, O. Kvitek, Z. Kolska,
M. Orendaé, V. Svorcik
5P-09 V. Brozek, R. Musalek, M. Vilémova,
T. F. Kubatik, M. Janata, L. Mastny,
V. Sykora
5P-10 L. Kvitek, K. Kostelanska,
R. Pocklanova, A. Panacek, R. Prucek
5P-11 R. Vyhnalkova, J. Soukupova,
R. Zboril
5P-12 V. Urbanovd, M. Otyepka, R. Zboril
5P-13 J. Filip, P. Skacelova, J. Obornd,

E. Petala, R. Zboril

Sekce 6 — Organické materialy
Prednasky

6L-01 M. Kivala, N. Hammer,
U. Meinhardt, B. D. Gliemann

6L-02 J. Cermdk, T. Strasdk, L. Cervenkovd
Stastna, V. Bilkova

6L-03 H. Macickova Cahova

6L-04 O. Pytela

6L-05 M. Klikar, F. Bures

6L-06 L. Soukupova, J. Kolena

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Enkapsulacia langerhansovych ostrovéekov a elektrochemické stanovenie
glukdzy a inzulinu

Differentiation of the photocatalytic degradation mechanisms of organic
compounds based on sulfonamides

Classification of the treatment methods of wastewater that contain high
concentration of antibiotics

Roubovani povrchl polymernich substratll pro bioaplikace

Antibakterialni nanoc¢astice pfipravené z nanovlakennych material

Hodnoceni cytotoxicity materialii pouzivanych k vyrobé kloubnich nahrad

Studium biokompatibilnich vrstev polymert kyseliny mlééné (PLA)
Zihani tenkych vrstev Au napragenych na polyimidu
a polyetheretherketonu

Magnetic properties of polyethylene coated with sulfonated copper
phthalocyanine

Decomposition of silver chloride by water stabilized plasma radiation

Porovnéni zptisobu termicke iniciace pfi redukéni piipravé nanocastic
stiibra

Piiprava antimikrobidlné aktivniho kompozitniho materialu pomoci
in-situ depozitovanych stiibrnych nanoc¢astic na micelach z blokovych
kopolymert

Fluorografen pro pokrocilé elektrochemické senzory

Vyuziti redoxnich vlastnosti nanomaterialti na bazi zeleza v technologiich
¢isténi vod: laboratorni versus terénni zkusenosti

N-Heterotriangulenes as versatile platforms for the construction
of nitrogen-doped polyaromatics

Kiemik jako vétvici atom: ligandy, komplexy a iontové kapaliny

Od umélych DNA modifikaci k nové pfirozené modifikaci RNA

Pocty a vypocty v organické chemii
Vliv strukturalniho uspotfadani push-pull chromofori na jejich
optoelektronické vlastnosti

Zpracovani koncentratu mastnych kyselin z rafinace rostlinnych oleji na
FAME kysele katalyzovanou esterifikaci a transesterifikaci
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6L-07 F. Bures

Sekce 6 — Organické materialy
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6P-03 J. Tydlitat, F. Bures, J. Kulhdnek
6P-04 C. A. Pujol, E. B. Damonte,
J. Turjan, P. Capek
6P-05 J. Podlesny, F. Bures
6P-06 P. Tisovsky, M. Horvath, M. Cigan,
K. Jakusova, J. Filo, M. Gaplovsky,
A. Gaplovsky
6P-07 R. Sandrik, P. Ti isovsky, M. Cigan,
J. Donovalova, A. Gaplovsky
6P-08 M. Lukdé, F. Devinsky, B. Horvath,
1. Pechova
6P-09 L. Risianova, N. Miklasova,
J. Valentova, F. Devinsky
6P-10 M. Kloda, I. Cisarova, I. Nemec
6P-11 M. Kotova, E. Vyskocilova,
L. C'erven)}
6P-12 P. F. J. Lipinski
6P-13 J. Cz. Dobrowolski, M. H. Jamroz,

P. F. J. Lipinski

Sekce 7 — Polymery

Prednasky

7L-01 P. Stenclovd, J. Svoboda, J. Vohlidal

7L-02 P. Sysel, A. Patrova, J. Vysohlid

7L-03 J. Kulicek, P. Gemeiner, M. Micusik,
L. Svore, M. Omastovd

7L-04 M. Prochazka, I. Votta,

M. Valentin, M. Omastova,
P. N. Stavrinou, N. Stingelin

7L-05 R. Kalouskovd, H. Minarikova,
Z. Jouklova

7L-06 J. Juza, I. Fortelny

7L-07 O. Vopicka, D. Radotinsky,

K. Pilndacek, M. Lan¢, P. Cihal,
A. Randova, K. Friess

7L-08 L Novak, M. Valentin, M. Micusik,
M. Lehocky, J. Prachar

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Push-pull derivaty pyrazin-2,3-dikarbonitrilu jako efektivni fotoredox
katalyzatory

N-Aryl- and N-heteroaryl-B-D-glucuron amides as potential anticancer
agents: synthesis and spectroscopic analysis

Push-pull chromofory ve sluzbach fotoredox katalyzy
3.,4-Dinitrothiofen jako centralni jednotka v kvadrupolarnich systémech
The antiviral effect of Fagus sylvatica 4ome-glucuronoxylan sulfates

3,6-Disubstituované derivaty 2,5-dihydropyrrolo[3,4-c]pyrrol-1,4-dionu

Sensitive strongly basic anion sensing by pentafluorophenylhydrazones
of isatin

Synthesis of modified phenanthrolines — isatin structural pattern

Neocakavana reakcia 1-fosfanorbornadién-2-karbaldehydu s alkoholmi
v zésaditom prostredi

Antiradikéalova aktivita novych derivatov kurkuminu

Nové molekularni materialy pro nelinearni optiku — produkty reakei
3-amino-1,2,4-triazinu s kyselinou malonovou

Selektivni hydrogenace butylsorbatu

Substituent effect in theoretical ROA spectra
On chiral graph topological indices of a-amino acids

Ptiprava a vlastnosti konjugovanych metalo-supramolekulérnich
polymerti rozpustnych v alkoholech

Membrany na bazi polyimidt pro separaci plynt
Comparison of chemical and electrochemical preparation of polypyrrole/
multiwall carbon nanotube nano-composites for solar cells application

Nanoindentation testing of titanium oxide hydrate/polyvinyl alcohol thin
films after post deposition annealing

Chemicka odolnost mékéenych smési PVC

Komplikace u modelti tokem indukované koalescence ve viskoelastické
matrici

Sorpce plynd, par a jejich smési ve sklovitych a kauc¢ukovitych

polymerech: univerzalni popis GAB modelem vicevrstvé adsorpce?

Antibacterial treatment of poly(lactic acid) by effect of radio-frequency
plasma
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M. Janata, V. Raus, E. Cadovd

J. BroZek, D. Lennerovd, F. Kovanda,
D. Jaksch, L. Malinova

Sekce 7 — Polymery

Postery
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P. Jurkovic, I. Novak, J. Prachar,
0. Zigo, J. MatySovsky

L Novdk, I Krupa, O. Zigo,

J. Prachar, J. Matyasovsky,

P. Jurkovi¢

1. Novdk, 1. Krupa, Z. Nogellova,
0. Zigo, J. Prachar, J. MatyaSovsky,
P. Jurkovi¢

Z. Nogellova, D. Jochec Moskova,
M. Sednickova, L. Jankovic,

P. Komadel, I. Chodak

J. Matyasovsky, P. Jurkovic,
P. Duchovic, I. Novak

K. Piechocki, M. Kozanecki

Sekce 8 — Primyslova chemie

Prednasky

8L-01
8L-02
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8L-05

J. Lederer
J. Lederer

E. Hajekovd, P. Benzova, P. Hudec,
M. Hornacek

V. Danielik, J. Jurisova, P. Fellner,
M. Kralik

E. Kubindkovd, J. Hives

Sekce 8 — Primyslova chemie

Postery

8P-01

8P-02
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J. Jurisova, V. Danielik, P. Fellner,
M. Kralik

H. Porschovd, H. Parschova

M. Nemecek, H. Parschovad

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Novy pohled na ATRP polymerizaci POSS monomert do vysokych
polymeriza¢nich stupiiti

Mechanismus polymerace e-kaprolaktamu a exfoliace vrstevnatych plniv

Study of polyamide surface treatment by plasma and adhesion to rubber
by collagen addition

Thermal and mechanical properties of graphite-based polyolfin micro
composites

Investigation of datle wood-based composites behavior

Reologicka charakterizacia plniv na baze vrstevnatych ilov v kompozitoch
s polymérnou matricou

Vyskum moznosti vyuzitia prirodnych polymérov z koziarskych odpadov

Polymer hydrogels as future materials — potential application

Potencial uhli pro vyrobu kli¢ovych chemikalii

Omezovani negativnich environmentalnich dopadt pti vyrobé paliv
a petrochemikalii

Pyrolyza odpadovych plastov zo starych vozidiel v pritomnosti
prirodnych zeolitov

Utilization of flue gas desulphurization gypsum into ammonium sulphate
fertilizer

Low temperature sodium cryolite electrolytes with higher addition of AlF;

Calcium carbonate prepared from the flue gas desulphurization gypsum

Porovnani rtiznych anext pii opakované sorpci uranu z vody

Odstraniovani chromanti z vodnych roztokt pomoci chelata¢nich sorbentti

302



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. /4, 159-310 (2016)

Sekce 9 — Termicka analyza
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P. Vesela, P. Buchta

J. Shanélova

P. Simon, T. Dubaj, Z. Cibulkova
V. Slovdk, J. Stefelova

P. Bélina, P. Sulcovd

B. Smetana, S. Zla, M. Kawulokova,
A. Kalup, J. Dobrovska, O. Martinik,
P. Dostal

P. Sulcova

Sekce 9 — Termicka analyza

Postery

9P-01

Sekce 10 —

Prednasky
10L-01
10L-02

10L-03

10L-04

10L-05

10L-06

10L-07

10L-08

10L-09

P. Holba, J. Sestik, T. Kovaiik,
P. Martinec, J. Kadlec

Analyza dat

S. Dulanska, L. Matel, M. Nodilo

L. Mensik, E. Kunzova,
K. Komprdova, J. Kulhavy,
M. Meloun

L. Husakova, M. §aﬁ’a’nkovd,
L Urbanové, T. Sidova

T. Pekarek

T. Sidova, L. Husdkova, 1. Urbanovd

M. Meloun, Z. Ferencikova,
M. Javirek

J. Handl, V. Muzdkova, M. Meloun

L. Pilarova, M. Meloun, T. Pekarek

V. Pata

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Temperature and its meaning under varying conditions: from newton
cooling law to theoretical thermal analysis and even further

About the use of a software-based library for characterization
of thermoanalytical data

Termoanalytické studium povrchové oxidace uhlikatych materialii

Tani jako mira polykondenzace resorcinolu a formaldehydu ve vodném
roztoku

Termicka studie pyrolyzy organickych xerogelti na bazi furfuralu
Krystaliza¢ni mechanismus a jeho projevy v kinetické analyze
Isoconversional methods — how to apply them correctly?
Kinetika pyrolyzy nanovlaknitych celulosovych materiala

Studium syntézy vybranych spinelovych slou¢enin pomoci metod
termické analyzy

Liquidus, solidus and other phase transition temperatures and heat
capacity of low carbon steel

Aktivity odborné skupiny termické analyzy

CENTEM: Thermoanalytical center at the Czech Westbohemian
University and its international cooperative program

Nova metdda pre stanovenie *°Sr v kostiach

Statisticka analyza chemickych vlastnosti (parametrti) u zemédélskych

a lesnich piid metodou hlavnich komponent a exploratorni analyzou
vicerozmérnych dat

The use of fractional factorial design for optimization of direct
determination of be in soil and sediment samples

by HR-CS-ET-AAS with slurry sampling

Vyuziti analyzy hlavnich komponent pfi screeningu polymorfnich forem
a soli Ramonovou spektroskopii ve farmaceutickém vyvoji

Development of a simple and fast microwave-assisted extraction method
for trace element determination in fly ash samples using inductively
coupled plasma time-of-flight mass spectrometry

Porovnéni rozliSovaci schopnosti regresni analyzy spekter a spolehlivosti
vypoctu disociacnich konstant programy SQUAD(84) a SPECFIT/32

Analyza vlivu rizikovych faktord na profilu mastnych kyselin membran
erytrocytl pii zanétlivé reakci po implantaci koronarniho stentu
u nemocnych s ischemickou chorobou srde¢ni

Disociac¢ni konstanty 1é¢iva eltrombopagu nelinearni regresi
UV/VIS-spekter a porovnani s odhady z potenciometrické pH-titrace

Aplikace nelinedrni regrese pii volb¢ modelt jakosti povrchi
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10L-11

Sekce 10 —

Postery

10P-01

L. Leisovd-Svobodovad, M. Meloun

V. Dillingerovd, T. Vaculovic,
V. Kanicky, N. Venclova,
K. Tomkova, E. Cernd

Analyza dat

M. Hricovini

68. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Nalezeni vhodného modelu pro popis reakce tagman real-time PCR
stanoveni fytopatogenni houby Pyrenophora teres v pletivech hostitele
Hordeum vulgare

Vyuzitie LA-ICP-MS pre forenznt analyzu skla

NMR and DFT analysis of 3D structure and spin-spin coupling constants
in heparin pentasaccharide

Sekce 11 — Ekonomika a Fizeni chemického prumyslu

Prednasky
11L-01

11L-02
11L-03
11L-04
11L-05
11L-06

11L-07
11L-08
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D. Baran, Z. Bélohlav

D. Baran

M. Botek
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J. Kajanova

J. Klecka

O. Kutnohorska

H. Lostdkova, V. Vickova,
M. Jelinkova

J. Rancak
1. Soucek
D. Strachotova

Interdisciplinary five-year masters program graduete profile technology,
management and economics in chemistry

Controlling and management system

Employee turnover in ceramic plant

Nékupni strategie v podminkach dodavatelskych systému
Perspektivy chemického priemyslu v SR

Vyvoj hodnotové produktivity podniki ve vybranych odvétvich pri cesté
z krize 2010-2014

Znacky kvality ¢eskych potravin
Interconnection between chemical companies and their customers —

the basis for strengthening competitiveness of chemical companies
in the current market environment

Rizeni rizik v podniku
Results of the Czech chemical industry in 2015 in european context
Vyuziti metod primyslového inzenyrstvi v podnikové praxi
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